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3axBajiHUIIA



KBanTHOXeMHjCKO M KpHUCTagorpadcko npoyyaBame yTULaja XaJoreHuX CyncTUTyeHaTa
HA 1eTOHA0OMIHOCT HUTPOAPOMATHYHHX €KCILIO3UBA

CAXKETAK

VY oBOM pagy mpoydaBaH je YTHIA] XaJOTEHHX CYICTHUTyeHaTa Ha JAETOHAOMIHOCT
HUTPOAPOMATHYHUX BHCOKOCHEPIeTCKUX MOJIEKyJda KOpUIIhemeM KBaHTHOXEMHJCKUX U
KpHUCcTanorpadCKux MeToIa.

[IpoyuaBan je yrumaj BpcTe W Opoja XaJOreHUX CYICTHTYCHATa Ha EJIEKTPOCTATHYKE
MOTEHIMjajle W3HAJ IEeHTPATHUX pervja MOJEKYJICKe NOBpIIM MoJeKyna 1-xamo-2,4,6-
TpuHUTpOOCH3eHa, 1,3-muxano-2,4,6-tpuautpoden3eHa u 1,3,5-Tpuxano-TpuHUTPOOCH3CHA jep
MIO3HATO j€ J1a MO3UTUBAH MOTEHIIMjajl y OBOj PETUJHU jJ€ UHAUKATOP AeToHaObuimHocTU. M3pauyHare
Cy €Hepruje Jucolyjaiuje Hajcaadujux Be3a y OBUM MOJieKynuma. Pesynratu cy mokasainu zia cy
y cBuM cirydajeBuma To C-N Bese Koje cy mo3HaTe kao Hajuenrhe ,,Be3e-0KuAaqn’ y MOJIEKyJIuMa
eKCTIO3UBA.

Hcnutan je yTuliaj XaJoreHux MHTEpaKiyja Ha MPOMEHY €JIeKTPOCTaTHUKOI MOTEHIIMjata
W3HAJl LIEHTpAJIHE peruje MOJIEKYJCKE MOBpPHIM. Y T€ CBPXE Cy UCHUTHBAHU CUCTEMH MHUKPHII-
xnopu/HCl, muxpun-xmopua/HBr, mukpun-6pomun/HCI, mukpun-6pomun/HBr u 1-6pom-3,5-
mametn-2,4,6-tpuantpooen3en/HCL. Pauynare cy eHepruje WHTEepakifja y OBUM CHCTEMHUMA.
Kako Ou ce pasjacHuna mpupoaa OBUX HHTEpaKiMja, ypaheHa je NeKOMIOo3uIlhja eHepruje. 3a
€HepreTcKke MUMHUMYME CBAKOT O] CHCTEMa U3pauyHaTe Cy Malle eJIeKTPOCTaTUYKOT OTEeHLIK]ala.
Onucad je yTuiaj T0HOPCKO-aKLUENTOPCKUX yI0Ta HUTPOAPOMAaTUYHUX MOJIEKYJa ca XaJOTeHUM
CYIICTUTYEHTHMa y XaJOT€HHM WHTEepakiujama. M3padyHare cy eHepruje aucolujaiija Be3a y
CBUM [TIOMEHYTUM HUTPOAPOMATHUYHUM MOJIEKYIHMA.

VYpahena je nperpara KemOpuuke 6a3ze CTpyKTYpHHUX IOJaTaka Kao OM ce UCIUTA0 yTHUIIA]
XaJOTeHUX CYICTUTYeHAaTa Ha oja0paHe peajHe CUCTeMe. AHAIM3UPAHH Cy TCOMETPH)CKH
nmapaMeTpy THX CHCTEMa M HW3BEJCHHM 3aKJbydlld O HAJIIOBOJAHUJUM reomeTpujama. JloOujeHu
pe3yiTaTH Cy TOBE3aHH ca pe3yiTraruMa J0OWjeHUM Yy JU3ajHUPAaHHM MOJEN CHCTEMHMA.
W3nBojeHu cy (parMeHTH KPUCTAIHHX CTPYKTypa KOjeé y CBOM CacTaBy HMajy pasIHuuTe
XaJIOreHe CYICTUTyeHTe. M3padyHar je yaeo XalloreHMX HHTepaKinja y YKYITHUM HEKOBaJICHTHUM
WHTEpaKlfjamMa y HCTUM KPHUCTATHUM CTpykTypama. JloOujeHe BpEeIHOCTH Cy OOjallmbeHe
aHAJIM30M T'€OMETPH)CKHUX TTapamMeTapa u3IBojeHuX (pparmMeHara.

HctpaxuBama Cy NpOIIMPEHa HA MNOJIMIUKINYHE HHUTPOAPOMATUYHE MOJIEKYJIE.
Ontumm3oBane cy reomerpuje 1,4-muxano-5,8-nuautponadranena u  2,3-auxano-5,8-
nuHUTpoHadTaneHa. Pazmarpan je yTumaj BpCTe XaloreHa Ha I€OMETPHUjCKE MapamMeTpe OBHX
monekyna. Ilopen Tora, u3pauyHare cy eHepruje AMCOLMjallMje Be3a Y CBHUM MOJICKYJIHMa, T
JOBE/ICHE Yy Be3y ca aHAIM3UPaHUM TEOMETPHjCKHM Mapamerpuma. l3padyHare cy Marme
eNIEKTPOCTATUYKOI TIOTCHIMjala 3a CBE MoJieKyne. lVcnuTaH je W yTHIa] BpCTE€ XaJlloTeHa |
reOMETpUje CHUCTeMa Ha XaJoTeHe WHTepaKkiuje u3Mel)y MOMEHYTHX MOJUIMKINYHUX
HUTpPOApoOMaTa U XJIOPOBOJOHHKA. l3padyHaTe cy Mmare eIeKTpOCTaTHYKOI IMOTEHIHMjaja 3a
HajcTabuiaHMje cucteMe. M3BpuieHo je mopeheme n00MjeHNX pe3ysTaTa ca paHuje 10OUjeHUM
BpeHOCTUMA MOTEHIMjajla U3HA] MOJIEKYJa XaJOreHO CYICTUTYUCAaHUX AUHUTpOHAdTaneHa.

Kawyune peuu: BUCOKOCHEPTreTCKH MOJIEKYJIN, HUTPOAPOMATUYHU €KCIIJIO3UBH, KBAHTHOXEMH)CKH
IpOpayvyHH, Mafe eJeKTPOCTaTHMUKOr IMOTEHIMjana, XaJoreHe MHTEepaKlnje, eHepruja
auconujanyje Besa, KemOpruka 6a3za CTpyKTypHHUX MOJaTaka
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Quantum chemical and christallografic study of the influence of halogen substituents on
the sensitivity towars detonation of nitroaromatic explosives

ABSTRACT

In this study, the influence of halogen substituents on the sensitivity towars detonation of
nitroaromatic high-energy molecules was studied using quantum chemical and crystallographic
methods.

The influence of the type and number of halogen substituents on the electrostatic potentials
above the central regions of the molecular surface of 1-halo-2,4,6-trinitrobenzene, 1,3-dihalo-
2,4,6-trinitrobenzene and 1,3,5-trihalo-trinitrobenzene molecules was studied because it is known
that a positive potential in this region is an indicator of sensitivity towars detonation. The
dissociation energies of the weakest bonds in these molecules were calculated. The results showed
that in all cases those are the C-N bonds that are known to be the most common trigger bonds in
explosive molecules.

The influence of halogen interactions on the change in the electrostatic potential above the
central region of the molecular surface was examined. For this purpose, the systems picryl-
chloride/HCI, picryl-chloride/HBr, picryl-bromide/HCI, picryl-bromide/HBr and 1-bromo-3,5-
dimethyl-2,4,6-trinitrobenzene/HCI were investigated. The interaction energies in these systems
were calculated. In order to learn more about the nature of these interactions, a decomposition of
energy was performed. Electrostatic potential maps were calculated for the energy minimum of
each system. The influence of the donor-acceptor roles of halogen-containing nitroaromatic
molecules in halogen interactions was described. The bond dissociation energies were calculated
in all nitroaromatic molecules that were mentioned earlier.

A search of the Cambridge Structural Database was performed to examine the influence of
halogen substituents on selected real systems. The geometric parameters of these systems were
analyzed and conclusions about the most favorable geometries were drawn. The obtained results
were related to the results obtained in the designed model systems. Fragments of crystal structures
with different halogen substituents were isolated. The contribution of halogen interactions in the
total non-covalent interactions in the same crystal structures was calculated. The obtained values
were explained by analyzing the geometric parameters of the isolated fragments.

The research was extended to polycyclic nitroaromatic molecules. The geometries of 1,4-
dihalo-5,8-dinitronaphthalene and 2,3-dihalo-5,8-dinitronaphthalene were optimized. The
influence of the type of halogen on the geometric parameters of these molecules was considered.
In addition, bond dissociation energies in all molecules were calculated and related to the analyzed
geometric parameters. Electrostatic potential maps were calculated for all molecules. The
influence of the type of halogen and the geometry of the system on the halogen interactions
between the mentioned polycyclic nitroaromatics and hydrogen chloride were also examined.
Electrostatic potential maps were calculated for the most stable systems. The obtained results were
compared with previously obtained potential values above halogen-substituted dinitronaphthalene
molecules.

Key words: high-energy molecules, nitroaromatic explosives, quantum chemical calculations,
electrostatic potential maps, halogen interactions, bond dissociation energy, Cambridge Structural
Database

Scientific field: Chemistry

Scientific subfield: Inorganic Chemistry
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Anekcannapa bynosuh YBoa

1. YBoa

VYroTpeda pauyHapcKke XeMHje y HCTPaKMBambHMa CTBOPUIIA je HIMPOK CIIeKTap MOryhHOCTH,
noceGHo y 00sacTu Tu3ajHupama Matepujaina. Ha ocHoBY cTpykType Moryhe je mpeaBuaeT CBOjCTBa
MOJICKYJIa U MHTEPAKIHje KOje MOJEKYJI MOXe J1a ocTBapu. To je jemaH oj pasiora 300T KOjuX je
NpUMEHa OBE O0JIAaCTHM XeMHje MPOHAIUIA CBOje MECTO Yy Pa3IMUUTHM TIpaHama HWHAYCTpHUje MpH
IM3ajHApaky MaTepujana. JeaHa o1 IpeaHOCTH y MOTJely BUCOKOSHEPIeTCKUX MaTepHjajia jecTe Ta
IITO C€ HOBU MOTEHIHUjaJTHH MOJICKYJIH OBE BPCTE MOTY HCIIUTaTH 0e3 mHUxoBe cuHTe3e. Ha ocHOBY
TOTa CE MOYXE U3BPIIMTH CEJICKIMja TOTCHIMjATHUX KaHauaara. Ha skainoct, HUCY peTKe CUTyalluje
y KOjMa Cy YIpO’KCHU XHBOTH HAyYHUKA W JIPYTHX JbyIAH KOJU Cy HAa HEKM HA4YHMH IOBE3aHH Ca
HUCTpKMBAakbUMa OBakBHX Marepujaia. OHO MTO je BeoMa OWTHO HANIOMEHYTH jecTe Ja je
WCIIUTUBAKE CYIICTAHIIM TToMOhy MeTo/1a Koje Tpyka pauyHapcKa XeMHja ca acrekra 0e30eTHOCTH
ariCoOJIyTHO CHUTYpaH, T€ HHUje YyJHO Jia ce JaHac BEJMKH Opoj cTyAMja Koje ce 0aBe UCITUTHBAHEM
eKCIIJIO3MBA PaJid YIIPaBO HEKOM OJ1 METOJIa pauyyHapCKe XeMHuje.

Hekama ce cmarpano Ja XaJOT€HH CYNCTHTYCHTH HEMOBOJPHO YTUYY Ha JIETOHAIMOHE
KapaKTepHCTHKe BHCOKOEHEPTeTCKUX MaTepHjaia, IITO je JaHac JoBeleHo y muTtame. 2 Iloctoje
MHOTOOpOjHa MCTpaKUBamka YUJU PE3YITATH MOKA3yjy Ja MPUCYCTBO XaJIOT€Ha y MOJIEKYJIUMa HE
caMO Ja HeMa HeraTMBaH yTulaj, Beh Moke MOOOJBIIATH JIETOHAIMOHE KapaKTEPUCTHKE
WCTIUTHBAHUX MOJIEKYNa. JelaH o7 MeXaHW3aMa MPEKO KOJUX XaJIOTEHH CYICTHUTYSHTH yTHUYy Ha
JNEeTOHAOMJIHOCT ~MOJIeKyJla jecy XajoreHe wuHTepakuuje. OBe HHTEpakiMje cy BpcTa
MehyMOJIEKYJIICKHX HEKOBAJIGHTHHX HWHTEpaKIMja KOje Tpaje XaJlOTeHH eJIeMEHTH. XaJloTeHe
WHTEpaKIMje Cy EJIEKTPOCTaTHYKE MPHUPOJE M KAa0 TaKBE MOTY YTHUIATH Ha eJEeKTPOCTATHYKH
MTOTEHITH]jaJI MOJICKYJIa KOJH YUECTBY]Y Y BBUXOBOM rpahery. CBakako, XaJIOT€HH CYIICTUTYEHTH MOTY
pPa3IMYUTO YTHIIATH HA MOJIEKYJIE y YHjeM cy cacTaBy. Kpo3 oBy mokTtopcky muceptanujy he outu
JaT Tperjea cTyanja pal)eHuX Ha OBY TEMY.

[{nsp nctpaknBama pal)eHUX y OKBUPY OBE IMCEPTAIIH]E jJeCTe MPOyUdaBamke YTHIAja XaTOTeHUX
CYNCTHTyeHaTa Ha JCTOHAOWIHOCT HHUTPOAPOMATHYHUX  BHCOKOCHEPIeTCKHMX  MOJIEKYyJa
nocMarpajyhu mpoMeHe eJIeKTPOCTaTUYKOT MOTEHIIMjaIa 0 KOJUX J0JIa3u Y MPUCYCTBY XaJIOTCHUX
CYICTUTYCHAaTa, Ka0 W MPOMEHA y eHeprujama Be3a. Y NMPBOM Jelly MpOyYaBaH je YTHIA] BPCTE U
Opoja XaJloTeHUX CYNCTUTYCHATa Ha TIOTEHIIMja)l M3HAJI IEHTPAIHE PETHje MOJICKYJa U €Hepruje Be3a.
Pasmarpane cy u mpoMeHe eIeKTPOCTATHYKOT NOTEHIMjalla y OJHOCY Ha TE€OMETpHje CHCTeMa y
KOjUMa C€ jaBJbajy XaJloreHe WHTepakiuje. [pyru neo mcrpaxuBama mocBeheH je cTpykrypama
HUTPOAPOMATHYHUX BHCOKOCHEPTETCKHX jeUEb-CHha Mpey3eTuM u3 KemOpuuke 0a3e CTPYKTYpHUX
nojataka. M3padyHaT je yTHIQj XaJIOTEHUX HHTEpaKIfja Ha EJIeKTPOCTATHYKE MOTEHIHjale Y
peasinuM cucteMuMma. OfpeheH je u yaeo Koju oBe MHTEpaKiije UMajy y YKYITHUM HEKOBaJICHTHUM
MHTEpAaKIIMjaMa KOje Ce jaBjbajy y HICIIUTUBAHUM cucTeMuma. Tpehu neo uctpaxuBama 00yxBaTuo je
UCIUTHBaKka paljeHa Ha MOJMIUKIMYHUM HUTPOAPOMATHUYHUM MOJeKyinuMa. [IpoydaBaH je yTunaj
10JIOYKAja M BPCTE XaJIOT'eHa Ha IEKTPOCTATUYKYU OTEHIIMjAJI MOJICKYJIa, Ka0 ¥ eHepruje Be3a YHyTap
MoJieKysaa. Pesynratu noOujeHu y cBa TpH jJeja MCTpaKuBama yKa3yjy Ha TO Ja Ou XaJoreHe
WHTEpaKIMje MOIJIe 3HA4YajHO YTUIATH Ha JETOHAOMIHOCT MOJICKYJa MPEKO MPOMEHA HUXOBUX
€JIEKTPOCTATUYKUX MMOTEHITHjaa.
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2. Onmru 1eo

2.1. Ekcniio3uBu

Excruio3uBu cy BpcTa BUCOKOEGHEPTETCKUX MaTepHjaia Koja Mo Ie)ke BeoMa Op3uM XEMH]CKUM
peaknmjamMa MHHLOUPAaHUM ojpeheHuM crospammbuM (pakropuma. Kao mpousBoay oBUX peakidja
M3/IBajajy Ce racoBUTe CYICTAHIIE, KA0 M BEIMKA KOIM4YMHA eHepruje.>* EXCIno3uBHM MaTepujaiu
MOTY OWTH CAaUMELCHH OJ] jeJTHE BPCTE jeANBbCHbA, alli Cy ¥ BeheM Opojy ciydajeBa y MUTamky CMEIe
Pa3TMYUTUX XeMHjCKMX BpcTa.®

3-6

[Iponecu koju BoJie Ka AETOHALIM)H C€ MOTY TPYIHCATH Y TPH KJbY4HA KOpakKa,” ° a To CY:

a)

6)

Nuunmjanmja

Nuunmpame XeMU]jCKUX peakilfja y KOjuMa y4ecTBY]y OBE €HEPreTCKU HEeCTaOWITHE
CYIICTAHIIE MOJKE J1a C€ BPILIX Ha pa3nuuTe HaunHe. Heku o \ux cy:

® CTPYJHO MPAXKHEHE,

® MEXaHMYKH y/ap,

* Tpeme,

* TaJbeme,

e I3MIarame cBETIOCTH oapelene TanacHe myxuHe. 12

[lednarpaiuja

Excruio3uBn 'y cBOM cacTaBy, IIOpel] TOpHBA, CaapXe W OKIAHUCAI[HOHO
CPeICTBO/OKCUAAIMOHA CPEACTBA, TC HIUMa HUje TOTpeOaH KHUCEOHUK U3 Ba3ayxa Ja
Ou ce oJBHjaIM TIPOIIECH KOju Bojae 10 neToHanwje. [loTtpeOHO je camo ma ce
WHUNH]aljoM 00e30eau motpedHa eHepruja. OHa ce TpaHCHOpPMHUILE y TOTUIOTHY
HakOoH duera ce mokpehe manam peakunuja. [locme masbewma nmonazu a0 Op3or
caropeBama. Taj mpouec ce HasuBa nediarpamuja. OHa TpeacTaB/ba jeIaH O
Haj3HAYaJHUJUX KOpaka KOju MPETXOJM JCTOHAIM]H, 300T Yera je MmpeaMeT pasHuX
ucrtpaxkuBama. Cam mpouec nediarpanuje, Kao M mpenacka w3 aeduarpaiuje y
JETOHAIM]Y j€ BpPJIO CiokeH. Moryhe je WM3IBOJUTH HEKOJUKO KJbYYHHX CTBapH.
[TpunvkoM WHHIIMjalMje €KCILIO3HMBA JO0JIa3H JIO TojaBe JediarpaloHOr IIaMeHa
KOjU TIpEJICTaBJba Tayac caropeBama. Cj0j BUCOKOEHEPTETCKOT MaTepujana Koju je
3amajbeH BpJIO Op30 MPEHOCH TOIUIOTY HAa HAPEIHH CJIOj U JIOBOJIU JIO HETOBOT
najeema. Tanac ce mpoctupe cBe ay0OJbe y cliojeBe MaTepujaia 3axBarajyhu cBe Behy
KOJIMYMHY eKCIuto3uBa. OBakaB MOCTYNAK ce OJBHja MpHU Op3MHU KOja je Mama O]
Op3uHe 3ByKa y Ba3ayxy. [Ipuinrkom aednarpanuje kao mpou3BOIM HACTA]y TACOBUTE
CYIICTaHIle KOje JOoBoje a0 mnoBechama mpuTHCKa y OrpaHuueHOM mpoctopy. Kao
nocienuna noBehaHOr MPUTHCKA CTBapa C€ YAapHH Tajlac KOju H3a3uBa
neronarujy.t>1314

I[eTOHaqua.z'4

JleToHamuja ce o6uuHO o/BUja Ha Behum Op3uHama o Aedarpamuje.>>4 3anpaso,
Moryhe je u na mporec neduarpaiuje y 0BoM HNOCTYNKy u3ocraHe. Kako 6u ce 1o
JiecuI0, HOTPeOHO je J1a ce MHUIMjaljoM Op30 0c1000/11 BETHKa KOJTMUYNHA €HEpTHje.
To ce Moke MoCTHhM HIIP. yAapOM Kao HHUIIHjallHjoM.

Bbp3nHa kojoM ce 0BO JienIaBa 3aBUCH 01 €KCIUIO3UBHOT MaTepujalia, ajld U yCJIOBa M 3alIpEMUHE
y KOjOj ce Taj mMarepujai Haja3u. Y OJHOCY Ha MOMEHYTY Op3MHY MO’KE Ce HalpaBUTH MOJelna
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eKCIUI03MBa Ha NpUMapHE W CeKyHIapHe. [IpuMapHU EKCIUIO3UBU Cy OCET/bHBHjU. Y HHHXOBOM
ciydajy Bpio Op3o momasu oj mpenasa u3 aednarparuje y aeroHanujy. Ca apyre crpane,
CEKYHJIapHH €KCIUIO3UBH CYy Mame OCETJbUBU. UecTo 3axXTeBajy MPUCYCTBO MPUMAPHHUX SKCILJIO3UBA
KOjH CITY’KE 32 HHUIUPAHe eKCIIO3Uje CeKYHIaPHUX eKCILIo31Ba.

2.1.1. IIpuMapHu eKCIJIO3ZUBH

He mocroju tauno neduHucaHa mojesia Ha NMPUMapHE M CEKYHIApHE EKCIUIO3MBE YCIe[
HE/IOCTaTKa JaCHOT KpUTepHjyMa 3a ucty. Y Hajsehem Opojy ciaydajeBa, MpUMapHUM €KCIUIO3UBHMA
Ce Ha3WMBajy OHE BUCOKOEHEPTETCKE CYIICTAHIIC KOje CY OCET/bUBH]E O] ICHTACPUTPOI-TETPAHUTPATA
(ckp. PETN) (Cruxa 1). Unax, oBa nedununuja Huje ommutenpuxsahena, >1°

NO,

(o}

oN—0 O—no,

(@)

NO,

Cnuka 1. CTpyKTypa neHTaepuTpoI-TeTpaHUTpaTa

Jla Ou ce MHUIMPAO EKCIUIO3UB, NMOTpedaH je oapeheHu nmouetHu umiync. OH Moxe OUTH
MIPOU3BOJI TPEHA, MEXaHUUKOT yAapa, eJIeKTPUIHOT TPaXkbema, opeheHe BpcTe 3pavema H IPYTo.
Hauwun 3a no6ujame MoMeHyTOT UMITyJIca 3aBUCH OJ1 BPCTE MaTepHjaia o] Koje je u3paheH eKcrio3us
Jjep HeMajy CBe CYIICTAHIIE UCTY OCETJHMBOCT Ha CBE M3Bope nuMmiryiica. [lomohy mamux moaudukanmja
Moryhe je yrumaTtu Ha KapakTepucTuke cynctaniy. [IpumeheHo je na mogaTkoM MamuX KOJUYHMHA
BOJIC Y HEKE EKCIJIO3UBE MOMYT |-aMuHO-1-(TeTpa3oi-5-unana3eHun)ryanHil MOHOXHApaTa (CKp.
GNGT) noBoau 1o nmoBehane cTaOMITHOCTH OBOT jeIUHCHA HA TPEHHE Y OJTHOCY HA CYBO JSIULCHE Y
06Ky mpaxa.’®!’ CMmameme 0CeT/BHBOCTH Ha TpPEHmE ce MOKe MOCTHHH CHHTE30M je/IMeHha Yy
KOjUMa MOCTOjamhe Mel)yMOJIEKYJICKUX MHTEPAaKIIMja TOBOIM JI0 CTaOMmIHn3aIyje. Y uacaTHOM CIIydajy
Oou Tpebasio ga Oyny JOBOJHHO jaKe Ja CTaOWMIIM3Yjy MOJIEKYyJe Kako OM €KCIJIO3MB MOTao Ja ce
TPAHCIIOPTYj€ U CKJIQIMINTH, ajid HE MPEBUIIE jaKe KaKo He OW crpedmiie MHULHjanujy. Jenan o
npuMepa MMO3UTHUBHOT yTHIIaja MelyMOJIeKyIICKHUX HWHTEpaKIIHja jecte 1,5-
nuamunoTerpasonbakap(l)-aurpar. 1 IIponaheno je 1a ce n3mely MoJIeKyia OBOT je/IME-EHa KOJH Ce
Haja3e y pa3JIMYuTUM CJI0jeBHUMa jaBJbajy ciade m — T MHTepakmuje. To 3a MoCiIeIuIly iMa CMambEeHy
OCETJPMBOCT Ha TPEHE, JIOK OCETIJBHBOCT Ha yzap ocraje Beha, unMe ce cTBapajy NOBOJEHU YCIOBH 32
OBaKaB HAYMH WHUIUjaLIH]y.

[TIpomeHoM crospammbux (GakTopa y KojuMa ce eKCIUIO3MB Hamasu Moryhe je yrumatu Ha
IEroBy oceTspbuBOCT. [lokazano ce ga 6marom kommpecujoMm HajBehu 6poj MpUMApHUX EKCIITIO3UBA
MOCTaje 0CeTIPUBUJH, T€ JIaKIlIe oJ1a3u 1o nHunujanuje. [Ipu nogatHoM nosehamwy npuTHCKa MOCTOje
Tpu Moryhnoctu. IlpBa je na ce He mpuMeTe HEeKe 3HayajHEe MIPOMEHE y IOTJIely OCETJbUBOCTU. Y
JIpyrom ciy4ajy Moske aohu a0 nosehane oceTsbuBOCTH. To OM 3HAUMIIO 12 edeKaT KOju MOCTUTHE
onpeheHa KOJMYMHA HEKOT eKCIUIO3UBa MPH MPBOOMTHOM HPUTHUCKY MOXE OWUTH MOCTUTHYT IpHU
MOBHILIEHOM MPUTHCKY YIIOTpeOOM Mame KOJMUuHe uctor mMarepujana. [locneamwa moryhHocT je na
ca nosehameM NpUTHCKa OaJja OCETIBUBOCT. Y CIIE/ TOra Ce jaBjba CYNPOTaH CIydaj OJ] IPETXOHOT.
Kako 61 ce nmocturao xesbeHu edekar oune Ou norpedHe Behe KoJIMUMHE EKCIIJI03UBa Y OJTHOCY Ha
KOJIMYMHY TpU TOYETHOM NPUTUCKY. Benuku mnpuTHCak MOXe JOBECTH YaKk M J0 TI'yOuTKa
JeTOHAIMOHUX criocoObHocTu. Hanme, mpumeheHo je 1a moj1 0BakBUM yCIOBHMA KOJI U3BECHOT Opoja
MaTepHjajia 1oJla3u JI0 caropeBama UCTHX, JIOK JEeTOHallMja Kao MOCIeqHIa TOT Mpolieca H30CTaje.
Osga mojaBa ce uemihe jaBjba KOJ CYICTaHIM Koje uMajy Behy cneruduuny nospu. To 3Hauu aa je
Beha BepoBaTHOha J1a ce jaBM KOJI €KCIIO3MBA KOJU CYy y BHUJY Mpaxa y OJHOCY Ha OHE KOjU Cy Y
o0nMKy HewmTo rpyOospux Kpucraia. CBe MOMEHYTO yKa3yje Ha TO Ja mnoBehame rycTHHE HEe YHMHU
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HY)XHO MaTepujajl IeTOHaOMIHUjUM, Beh 1a TO 3aBHCH 01 BpPCTE €KCIUIO3MBA U YCIIOBA KOjUMa je OH
n3N0XeH. [[puMapHu eKCIUIO3UBY MOTY OUTH CAaUMILEHH OJ1 jeJJHE WJIM BHIIE CYIICTAHIIU. YTIOTpeOOM
CMeIlla ce TeXH Ka MO000JbIIaky KapaKTePHCTUKA CaMOT' €KCIUIO3UBa. Y Ty CBPXY YECTO Ce€ J10/1ajy
aIUTHUBU KOJH, Yy 3aBHCHOCTM OJf BpcTe, MoOry mnoBehartn wiM CMamUTH OCETJBHUBOCT
BHCOKOEHEpreTcKor mMarepujana. 161

Jlo naunmjanuje Moxe nohu momohy nmednarpamnuje unu ynapHor tanaca. Kako ce Hu jeaHa
BapHjaHTa HE MOXE MCKJbYYUTH HE MOCTOjU jacHAa M TadyHa MOJeia KOja BpCTa eKCIulo3uBa he ce
WHUIMPATH HA KOJU OJ1 1Ba HaunHa. Y HajBehem Opojy cirydajeBa MpPBU HAUWH je KapaKTEPHUCTUYAH
3a MpUMapHe, a APYrH 3a CeKyHAapHe eKciuio3uBe. [IpuMapHu eKCII03UBH ¢€ MOTY KOPUCTHTH Kao
WHUIHMJATOPH CeKyHAapHHUX. To je Moryhe jep cy oHM 3HA4ajHO OCETJbUBHUJH OJI CEKYHAApHUX. 3a
pasNuKy O]l TOTa, HUXOBAa Op3MHA JAETOHAIM]e, MPUTUCAK HA KOJEM JI0 JETOHAIMje J0Ja3H, Kao U
TOTUIOTA €KCIUIO3HjE Cy MabHU y OJIHOCY Ha CeKyHJapHe. YIIPKOC TOME, OHH MOTY Jia CTBOPE BEJIHKY
KOJIMYMHY TOIUIOTE WJIM yHapHW Tanac. Ha Taj HaumH 10BOJE /0 MpEeHoca JETOHAIMje HAa Mambe
oceTJpuBe Marepujasie. Hekaga je 1 HEKOJMKO MUJIMTpaMa MPUMapHOT €KCIIO3MBa MOTPEOHO 3a
WHUIMPAKkE JIETOHAIM]e 3HaTHO BehuX KOJIMUMHA CeKYHJaPHOT €KCIUIO3MBA. YTIPAaBO Ha OCHOBY OBE
KapaKTepPHCTUKE ce Mepu M ePHKACHOCT MHHIMpama MPUMapHUX ekciuio3nBa. Hajuenrhe ce ona
u3pakaBa Kao HajMamka Maca TPUMApHOT EKCIUIO3WBa IOTpeOHa 1a WHHUIWpPA JIETOHAIH]Y
CEKYHJApHOT ca BepoBaTHONOM 4Hju TIpoIleHaT HHje TauHO neduHucad, anu Bapupa oa 50 mo 100%
y 3aBUCHOCTH O] JInTepaType. Mnak, Bpcta M KOJMYMHA TMPUMApPHOT €KCIUIO3UBA Y BEJIUKO] MEpH
3aBCE O] BPCTE M KOJIMUNHE ceKyHaapHor. > 151619

Kao mrTo je Beh HaBeneHo, HAKOH MHUITH]AIM]E CIIEIU TPOIIeC KOje ce Ha3uBa Aeduiarpaiyja.
OHn mpezcTaBsba Op30 caropeBame yciea Koje noja3u 10 noBehama TemmepaType U mpuTHCKa. To
JIOBOJIM JIO CTBapama yAapHOT Tajaca, IITO ce 3aBpliaBa AeToHanrjoM. Kol mpuMapHUX eKCIIo3uBa
npenaszak u3 Aeduiarpaiyje y 1eToHalujy aemana ce Beoma op3o. To je jeman of pasyiora 300r Kojer
Ccy I00pH 33 MHUIU]AIH]y CEKYHIapHUX eKCII031Ba.’

Ha npenasy u3 18. y 19. Bek cunrerucana je xua(ll)-baymunar (Cruka 2). To jenumeme je
MPBU TIO3HATH MPUMApPHU €KCIUIO3UB. YOp30 je oTkpuBeHO na oioBo(Il)-aszun (Cruxa 2) nma 60sba
CBOJCTBa, T€ je Todesia Hmeroba MacoBHa ymoTpeOa. Beh cpemmnom 20. Beka Omio je mo3HaToO
TOKCHYHO JIejCTBO OBOT a3uma.’% 2

N. N
/

L . %Ng _Pb_ /N/

O—N=—Hg—=—=N—0 N N7

Cnuxka 2. Ctpykrype xusa(ll)-baymunara (1eso) u onoso(1l)-asuna (necHo)®

OnoBo ocTaBJba IITETHE MOCIEAUIIEC 110 KUBOTHY CpPEIUHY, IITO YTHYE Ha CBa XHBa Ouha.
3aralyje ce Boja, yuMe ce yrpoxaBa BOJECHU eKocucTeM. Mojke 1ohu ¥ 10 akymysanuje ojioBa y
jeCTUBUM OMJbKaMa, T€ Ce KUBOTHUIHE U JbYIN KOJU KOH3YMHPAjy TaKBe OMJBKE IOBOJIE Y OTIACHOCT O
TpOBama 0JOBOM. VIcTe mocieaniie MOry HMaTH M JbYIH KOJH PYKYjy MPUMapHUM €KCIUIO3MBHMA.
[Tpumeheno je na ce kox nene Koja Cy U3JI0)KeHa BETMKUM KOHIIGHTpaIijaMa OBOT TEIIKOT MeTaja
JjaBJpajy nmopemehaju HHTENEKTYaTHUX CHOCOOHOCTH, JIOK C€ U KOJI JIelle M KOJI OJIpaciIuX MOTY JaBUTH
XEMOJINTHYKA aHEMU]ja, Kao U pa3Ha omtehema oprana Koja Mory umatu cMpTHu ucxod. Ilopen cBera
0BO jeumeme je M JaHac y ynotpeou.?®? HcrpaxuBama cy ycMepeHa Ka MpOHaIakemy HOBHMX
IPUMapHUX €KCIUIO3MBA KOJU HEMajy WM MMajy MUHUMaJaH yTUIaj Ha >KUBOTHY cpeauHy. Kao
100pu KaHIUIATH TOKa3aja Cy Ce OpraHcKa jefumema a3oTa. IbuxoBUM caropeBambeM HacTaje
eJIEMEHTAapHMU a30T, T€ Ce cMaTpa Ja ynorpeda OBaKBUX jeMIb€Ha He OM OCTaBJbaja 3HadajHE
nocnenune. Ilopea eKOJOMKMX HOPMH Koje Ou Tpebaysio 1a 3aJ0BOJbaBajy HOBU IMpPHUMapHU
€KCIJIO3UBHU OUTHO j€ U J]a TAKBHM €KCIIO3MBH MOTY JIAaKO Jla CE CUHTETHIILY, J1a He Oyay IITETHHU I10
37IpaBJbe€ JbY/AU, Kao U Aa OyIy JIaku 3a pyKOBame, JOBOJHHO CTAOWIIHH, alM Ja MOTY €(pHKacHO Ja
oJlpajie mocao 3a Koju Cy HaMemeHU. McnuTyjy ce pa3nuyura jelumbeha Koja MOTy UMaTH MOBOJbHE
kapakTepuctuke.?*?’ Jenno on jemmmema Koje je mokasano mobpe pesyarate jecte Gaxap(l)-5-
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nutpoterpasonar (ckp. DBX-1) (Cruxa 3). BberoBa Tepmaiina cTaOMIHOCT je M3Y3€THO J00pa, 0K je
YYMHAK Bpyio ciamyaH pesynraruma ojoBo(Il)-azmma. OHO mTo je Beoma OMTHO jecTe Ja ce JaKo
CUHTETHIIIE U J]a C€ KOHCTAHTHO MPEJIaXy HOBU HAYMHHU 32 MTO e(PUKACHH]Y CHHTE3Y OBOT jeIUHCHA

¥ FETOBHX IpeKypcopa. 2832

N= \
| N—=Cu
N~ \N/N\
l' >7Noz
NO, N"\\N
\
Cu

Cnuxa 3. Ctpykrypa 6axap(I)-5-autpoTrerpasonara’’

2.1.2. CeKVHIAPHM U TepUHjapHHU eKCILIO3UBH

Tpeme, ynap v najsermhe jecy caMo HEKHU 01 HauWHa Ha KOje Ce JJAaKO MOTY HHUIIUPATH TPAUMapHU
eKCIUIO3MBHU. Y CIIy4ajy CEKyHJApHUX E€KCIUIO3MBAa, OBAKBU WHUIMJaTOpU Hajuenthe He OW Owin
JIOBOJHHU 3a (popMupame MOYETHOT UMITYJICA. YTIPaBO MPUMApPHU €KCIUIO3UBH CY Y HajBehem Opojy
cilydajeBa MHUIM]AaTOPH CeKyHJapHUX.> OHHM CBOjOM JETOHAIMOM JOBOJE 0 MOjaBe MOYETHOT
UMITyJICa, T€ C€ MPEHOCOM TOIUIOTe WJIM YAApHOT Tajlaca WHUIUpA JIeTOHAIMja CEKYHIapHUX
excrosuBa. [lopen Tora, paznuka mel)y mHMa ce jaBJba y Op3WHU Mpenacka u3 aeduiarpaiuje y
JIETOHAIU]y KOja je 0OMYHO 3HATHO CIOPHja y CIIydajy CeKyHIapHHUX ekcrio3usa.l® Opa xmaca uma
00Jbe KapakTepHCTHKEe o] mpuMapHuX. CHTYpHUJH Cy 3a PYKOBame YCICa HHXOBE Mambe
oceTJbuBOCTH. [lpuMep wHIeanHOTr €eKCIUIO3MBa HE IIOCTOjU, T€ C€ TEeXKU Ka MoOO0JbIIamy
nephopmancu. Jenan o1 BETMKUX MpoOJeMa KOju Ce jaBJba JeCTe TOKCHYHOCT CaMHUX EKCITJIO31Ba, Kao
W TIpoW3BOJa €KcIulo3Wje. Jeman on Hajuemhe kopuimrheHWX CEKYHIApPHUX €KCIUIO3MBA j€
tpurnTpoTonyeH (ckp. TNT) (Cruxa 4). Fberosa cuntesa je jedprina u jenHoctaHa.®® ITokasyje
M3Y3€THY XeMH]CKYy H TepManHy ctabmiHoct. Kopuctu ce jomr ox IIpBor cBeTckor parta y BOjHE
CBpXE, ajli U 3a MHUHHpame. Iberosa ymorpeba je TONMKO ycTajbeHa Jla ce Yy JIMTepaTypu 4ecTo
KOPHCTH Kao CKBHMBAJIGHT 3a KapaKTEpHCTHKE TOjeMHMX ekcro3mBa.>* 3% Kao mnocnennma
eKCIaH31je yroTpeOe OBOT €KCILIO3MBA H-ErOBE BEIHKE KOJMYMHE CE Halla3e JOIll YBEK Y 3eMJbUIITY.
To ocraBsba BeIMKE MOCICANIIEC 0 YUTAB €KOCHUCTEM, alld U 31paBJbe Jbyau. Ynorpeda TNT-a ce
nosou y Besy ca omrtehemuma JJHK. 3" U name ce Tpaske HaumHU 3a peMenujalldjy 3eMIbHILTA.
Jenan on mpezsiora jecte mouryMmibaBambe 00JIACTH 32 KOje ce 3Ha Jia Cy Oujie M3JI0KEHE JeNoBamby
TNT-a 3a Bpeme paToBa.

O,N NO,

NO,
Cnuxka 4. TpUHUTPOTOTyEeH

V JTepaTtypu ce IOMHUbY U TepLHUjapHU eKCIUIO3HUBH. IhbIX0Ba OCETIFUBOCT je Mamba y OJTHOCY
Ha IpUMapHe ¥ CeKyHIapHe, T€ je 3a ’bUXOBY HHUIIMJAIH]y Y€CTO MOTPeOaH CeKyHIapHH EKCIIO3HB.
OBa KJilaca €KCIUIO3MBa MMa BEJIHKY pa3opHy Moh. JemaH on HajBuiie KopumIheHHWX TepUujapHHX
excruiosusa jecte ANFO (ear. Ammonium nitrate-fuel 0il).>3%4% On y cBom cacraBy uma nBe GutHe
KOMOHEHTE: aMOHHjyM-HHTPAT U TOPUBO. AMOHH]YM-HUTpAT CIY)XKH Kao OKCHIAIMOHO CPEICTBO,
OJTHOCHO HMMa yJory Ja 00e30enu JOBOJbHY KOJMYMHY KHceoHuka. Kama To mohe y koHTakT ca
TOpPUBOM JI0JIa3M JI0 ociobahama Benmke KoiamyuHe eHepruje. [IponsBoam pasnaramba aMOHHUjyM-
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HUTPaTa, Ka0 M HEroBe KapaKTePHCTHKE 3aBHCE 0J1 MHOTHX (haKTopa Kao IITO Cy Op3HMHA 3arpeBama
W HAYMH ITaKOBama eKcIuro3nsa, 142
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2.2. leronaummone nepdpopmance

HcnutuBame nocrojehux v MOTEHIMjaTHUX HOBUX BUCOKOCHEPTETCKUX MaTepujalia 00yxBara
u BuxoBe JeroHanuone nepdopmance. [log Tume ce moxmpasymeBajy Op3una neronamnuje (D) u
neronanmonn mputucak (P). Y cinydajy KIacMYHUX EKCIUIO3MBA KOJU CE€ CacToje OJ YrJbeHHUKa,
BOJIOHMKA, KMCEOHHKA M a30Ta, a umja je ryctuHa Beha ox 1 g/cm®, Kammer (opur. Mortimer J.
Kamlet) u Jako0c (opur. Sigmund. J. Jacobs) cy mpeacraBui jeHaYMHE 3a padyyHamE OBUX
BEJINYMHA!

P =Kpie
D = Ap'/*(1 + Bpy),
JIOK je:
0= NMl/le/z,

IIpH Yemy je:

K =15,58
A =101
B=1,30

po - TIOYETHA TYCTHHA €KCILIO3UBA
N - 6poj MOJIOBA TACOBUTOT ITPOM3BO/IA IO TPaMy €KCIIJIO3UBA
M - mpoceyHa TeXHWHA TaCOBUTUX TPOHU3BOIA

Q - yKyITHa TOILIOTA Koja ce ociobala IpHInKoM peakuuje.*

OO6e jegHauMHE NaHac Cy y IHMPOKOj ymoTpeOu. Mmak, oHe MMajy M3BECHE HEIOCTATKe.
[TpunrkoM pauyHama JETOHAIIMOHOT NMPUTHCKA U Op3WHE HA OBaj HAYWH, MOTPEOHO je KOPUCTUTH
HEKe arpoKcUMaluje. JeaHa o1 \uX ce OJHOCH Ha YKYIHY TOIUIOTY Koja ce ociobaha y XeMHujCKo]j
peakuuju. OHa je cacTaBHM JIe0 00€ jelHaYMHEe, a BPEIHOCT KOja Ce 3a Ty BEIIMUMHY y3UMa jecTe
HEeraTUBHA BPEJHOCT ITPOMEHE SHTAJINHjE YKYITHE PeaKIrje 10 Koje 10J1a3u npu aetoHanuju. [Ipema
I1. TTonuuepy (opur. Peter Politzer) u I1. Mapej (opur. Jane S. Murray), Q 3a oapeheHu ekcrio3us
X ce MOKe U3padyHaTH U3 pasiuKe eHTanmnuje Gopmuparma racoBUTHX npoussoja (AH (i) umjm je

Opoj MoyoBa M; M MoyapHe eHTannuje Gopmupama excriosuBa X (AHy(X)) monapue mace My
nomohy jennaunne:**

Q = == TinAH (i) — AHp(X) ¥

Kao miro je Beh peueno, Kamier-JakoOGcoBe jeiHauMHe ce KOPUCTE caMO 3a €KCIUIO3MBE paHHje
Ha3zHaueHor cacTtaBa. OBO mpejcTaBsba Hajehu Mpo6seM, 0JTHOCHO OIpaHHuEeH-e IPU YIOTPEOH OBUX
jennaunHa. Kpajwu npou3Boiu AeToHaIMje KOju Hajuenrhe HacTajy jecy BojieHa napa, yribeHuk(Il)-
okcujl, yribeHuk(IV)-0KcHI, eleMeHTapHH a30T, BOJOHUK M YrJbeHHK.*® 3a Monekyne KIacHaHuX
eKCIJIO3UBA KOjU y CBOM CacTaBy HMMajy YIJb€HUK, BOJOHUK, KHCEOHUK M a30T jeJHAYMHE CYy
¢ynkumonanne. Ca pa3BHjarkeM HOBHMX KJlaca €KCIUIO3MBA jaBJba ce MOTpeda 3a MOJIUHUKAIMjOM
MOMEHYTHUX U MPOHAJIAXKEeHEM HOBUX jeqHaunHa. [lokasano ce 1a mpucycTBO XaJIOT€HUX eJleMeHaTa
y CacTaBy €KCIJIO3MBA MOKE MOOOJBIIATH JIETOHAIIMOHE MeppopMaHce MOJIEKyIa, all U CMAambUTH
IbUXOBY OCETJbUBOCT. YCJeJ Tora je CHHTETHCAaH BeNuKu Opoj oBakBuX cymncranuu. Ilocroje
MOKYINIaju MMIUIEMEHTAaIMje eKCIUIO3MBa Jpyradyujer cacraBa. Llusb je na oBe jenHaunHe Oyay
ynusepsanse. Hajnpe ce nouesio ca ypohemeM anymunujyma.* IToToM ce Gokyc omepuo Ha (ayop
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U XJIOp U3 HOBHX KJIaca ekciuio3uBa. CMaTpa ce 1a OHM Kao T'acoBHTE MIPOIYKTE 1ajy (GryopoBoaHUK
1 x10poBoIoHuK. *® HoBuje cTyumje cy pe3ynTupaie uuTaBUM HH30M TIpaBuIIa Koja 6u Tpebaso 1a ce
npuMemyjy Ha cBe Kiace ekcriuosuBa.’’ IlpemMa HHMa, HPUOPUTET HMajy MeTalHd, Kao
HajpeakTuBHHje Bpcre. 1lITo ce THMUe xamoreHa, 3aApKao ce MPUCTYII IO KOjeM ce O OBUX aroMa
(dhopmMHpajy TaCOBUTH XAJIOTCHOBOJOHHUIU. YKOJIMKO HHjE TOCTYITHA JOBOJbHA KOJWYMHA BOJOHHKA,
cMaTpa ce Ja ce Kao IPOM3BOIH H3/1Bajajy eIeMEHTAPHU XaJOT'€HH y TAaCOBHTOM arperaTHOM CTamby.
Boponuk npBo rpagu BOAEHY Napy, ajdud YKOJMKO HEMa JOBOJHbHO KHCEOHHMKA, I'PAJd T'aCOBUTH
aMOHHjaK. AKO ce IIPUTOM MOTPOLIN CaB a30T, BOJOHHK IIpeja3n y MeTaH. Y ciry4ajy Behe komnunne
a30Ta, KaJia ce IMOTPOILIN BOJOHHK, OH CE W3/Baja Y BUAY EJIEMEHTApPHOT. YTJHCHUK HAjIIpe Ipaju
OKCHJIe, TTa MeTaH. YKOJIHKO Ce OTPOIIE ¥ KICEOHHUK M BOJOHUK, H3/[Baja CE eIEMEHTAPHH YTJbCHUK.
Kuceonuk Hajripe rpajy OKCHJIE YIJb€HHKA, Ka0 M BOJCHY Mapy, JOK C€ BHIIAK HM3/Baja Y BUIY
eleMeHTapHoOT KuceoHuka. [Ipema ayropmma panma, ommra QopMmyna pasrpaime eKCIUIo3nBa Ou
MOTJIa Ja Ce TPECTaBH jeTHAUNHOM:

Z

CaHyNe0aX My = pMO +qM + uHX + vX; + wHy0 + 7CHy + sNHs +5

N, +xCO, + yC + e0,

Hakon mTo ce n3pauyHajy rycTHHA €KCIUIO3MBA, YKYITHA TOTUIOTA Koja ce ociobaha mpriimkoM
peakiuje, Opoj MOJIOBAa TAaCOBUTOT MTPOU3BO/IA 110 TpaMy €KCIIJIO3UBa M MPOCEYHA TEKMHA TACOBUTUX
MPOM3BO/Ia TOTPEOHO je U3padyHaTH ACTOHAIIMOHU TTapameTap Parg:

111
Pary = pN2M2Q}

[Iponaheno je na mMOCTOjM JMHEapHa 3aBUCHOCT H3Mel)y eKkcnepuMeHTalHO ojapeheHux
JETOHAIIMOHUX Op3MHA U MPETXOHO TOMEHYTOT JICTOHAIMOHOT TTapameTpa. AKO X oca Mpe/icTaBiba
BPEIHOCTH JIETOHAITMOHOT IapamMeTrpa, a Y NIeTOHAIMOHY Op3uHy y km/s, 3aBHCHOCT je moryhe
MPEeACTaBUTH TTOMONyY jeTHaunHe:

y=1,423x+ 1,933
OJIHOCHO:
D = 1,423Par, + 1,933 ¥

Yrpkoc ToMe mTO ce mpema ayropuma mpu nopehemy BpeaHOCTH 3a Op3WHY JeTOHAIH]je
NOOMjeHuX Ha OBaj HAYMH M EKCICPUMEHTAJIHUM ITyTeM HE paslMKyjy MHOTO, OBaKaB BH]
Moupukamnuje nocrojehux Kamier-JakoOcoBux jemHaymHa joll yBEK HHUje ommTenpuxBaheH u
3axTeBa JI0JaTHA HCTPAKUBAHA.
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2.3. UcIMTHBALE 0CET/LbHBOCTH BHCOKOCHCPICTCKHUX MOJICKYVYJIA

Kako Ou mMarepujayii MOTJIH J1a CE YOIILTE pa3MaTpajy Kao KaHIUIaTH 32 BUCOKOCHEPIeTCKe
MaTepHjajie, MOTpeOHO je MCIUTATH BUXOBY OCeTIHUBOCT. OTCer UCIUTUBAKA KOja ce paje paau
yTBphuBama CTeneHa OCeTJbMBOCTH MaTepujana je mupok. Hajuemhe ce ncnutyjy oceTspUBOCT Ha
yaap, eNeKTpUYHYy BapHUILY, TPEHE U TOIUIOTY. YMpaBo he 0 muMa OUTH BUIIE PEUd y HAPEIHUM
HOTJIaBJBUMA.

2.3.1. OceT/LUBOCT HA VIAD

Kao mro je panuje HaBelneHO, €KCIUIO3UBE je Moryhe MHHIMPATH HA Pa3IMYUTE HAaduHe. Y
JuTepaTypu ce Hajuemhe pasmaTpa HUXOBAa OCETJBMBOCT Ha yaap 30or Hajseher 3Hauaja y
npakTUYHOM cMuciy. Kao mapamerap oceT/bMBOCTH MaTepujajia Ha OBaj BUJI MHUIMjAIlM]e YBEIeHA
je BpemHoct hsg. OHa mpecTaBiba BUCHHY €a KOje je MOTPeOHO UCITYCTUTH TepeT ojapeleHe Texune
Kako OM J0IIJIO JI0 AETOHAIIM]e MaTepujaia Ha Koju Tepet mana y 50% cnydajeBa. [lIto je ogpehena
BHCHHA Mama, TO je MaTepHjasl oceT/buBUjU Ha yaap. [Ipobiiem koju ce jaBiba ca ynmoTpeOoM OBe
BPEAHOCTH JECTE UMI-EHHUIA J1a OHA 3aBUCH OJ] MHOTUX (akTtopa. McTO jenumeme MOKe Aatu
pa3MunTe pe3yaTare YKOJIHMKO je CHHTETHCAHO Ha PAa3IMYATe HAYMHE U 0] Pa3IMYUTHM yCIOBAMA.
Opn HauMHA CHHTE3€ 3aBHCE M BEIMYMHA, Ka0 M TYCTHHA Y30pKa, T€ U OBE KAPAKTEPUCTUKE yTUIY HA
BpPEAHOCT KOja ce J00Huja oBUM TecToM. To cy caMO HEKH OJf mapaMerapa KOju MOTY yTHUIIaTH Ha
pesyntate. [Ipu BUXOBOM aHaNU3MUpamby NOTPEOHO je 1a OHU Oyny 100HjeHH MepemhMa Ipu UCTHM
yCJIOBUMA jep Cy O] 3Havaja U aTMOC(HEPCKH YCIOBHU. 3aTO j€ TIOKEJHHO Ja CBU €KCTIEPUMEHTH YHjU
ce pesynratu mopene Oyny pahenu y okBupy ucre yaboparopuje. Kako Om ce cmMamuo yTuIaj
croJbHUX (haKTopa KOPUCTH ce eHepruja yaapa (edr. impact enegry - le). Ona ce MoXe U3padyHaTH
nomohy jenHaunHe:

le = mghs,,

TIpU YeMy je M Maca Tera, § yop3ame 3emipnHe Texe (9,81 m/s?). Kao mTo ce U3 jeqHavMHe N BUIN,
eHepTHja yaapa campku M BpeaHocT hso.t4840

OcCeT/bUBOCT Ha yAap C€ MCIHUTYje TaKO3BaHOM MeToJ0M manajyher uekwha (enr. dropping
hammer method). Marepujan koju moiexe UCIUTHBAKY Ce MOCTaBJba Ha OAroBapajyhy momiory,
npu uemy ca onpeheHe BUCHHE majga maca ojapeleHe Kuiaxke Ha y3opak. BucuHa ca koje Maca nania
Kao M Maca camor y30pKa HUCY KOHCTaHTHH, T¢ je TIOTPeOHO HArJIACHTH OBE BPEIHOCTH MPHIMKOM
00jaB/bUBAKGA PE3YITATA OBOT TECTA.’

Kako pesynrare moOujeHe OBOM METOJOM HHUje Moryhe IMOHOBUTH YCJIEN pa3jiuKa Ipu
yCJIOBHMa MEpema, y IMOCIeIHhe BpeMe NMpoHala3e ce HOoBe Bese m3Mely oxapeheHux merona u
OCETJPMBOCTH Ha ynap. McTpaxkuBama Koja cy ce CBOJIMIIA Ha TEOPUJCKO JOOHjarke OBUX BPEIHOCTH
pahena kpajem nBajecTor Beka Oasupana Cy ce Ha aKTUBAI[MOHHUM CHEprujMa MPHIMKOM Ipoleca
MUPOJIN3e, Kao U pauyHameM pena Hajcnabuje C — N Be3e y MOJIEKyauMa, pu Y€MYy je YIIbeHUK €0
MpCTeHa, a a30T Je0 HUTPO TPyIe Be3aHe 3a MpcTeH. Te cTymuje ¢y MOoKyIaje Aa MOBEXY OBE JIBE
BPEIHOCTH 3a BUCOKOEHEPreTcKe MoJjleKyie ca oceTsbupoinhy Ha yaap.°®°! Ilojesuna nctpaxkupama
JoBeNa Cy Yy Be3y OBaj BHUI OCETJBMBOCTH MOJEKyJa ca KapaKTepUCTHKama IMOMyT
eNIEKTPOHEraTHBHOCTH M HAeNeKTPHCAKa aroMa yHyTap Molekyna.’2® Onpelhene undopmaruje
Moryhe je mobutu uz momepaja y NMR crnektpuma, eneMeHTalnHe aHaiu3e, OamaHca KHCEOHUKa
utn.*® Heke o1 MeTosia cy ycMepeHe Ha TauHo ozpeljeHe Kiace jenumema. OHe Jajy HU3 jeHaulHA
KOj€ Cy y Be3H ca CTPYKTYPOM jem-eHba TOMOhy KojuX ce 1071a3u 10 BpeaHocTH hso.>*° 3aHuMIBUBO
je TOMEHYTH yIoTpeOy BelITauyke HEeypOHCKe Mpexke y oBe cBpxe. OBakBU MOJENH, Takole, 1oBoIe
y Be3y IOMEHYTY BPCTY OCETJbUBOCTH U KBAHTUTATUBHY CTPYKTYPY jeAHEHCHA TAKO IITO KOMOUHY]Y
TOTOJNIOTH]y ¥ elleKTpocTaTHuke nojarke.> IlocToje u cTyauje Koje y 0By cBpXy KopHcTe oapeheHe
reHercke anroputMe.”’ OapeleHu MporpamMu MOTY Ja ce KOPHCTE 3a MCITHTHUBAE OCETIBUBOCTH H
npeMa JpyruM CTHMYNAHCHMa, TONYT eJNeKTPHYHE BapHHIlE.”® YHpKOC HaBeJeHHM MaHama, y
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Hajsehem Opojy crymuja palleHUX Ha BHUCOKOCHEPTETCKMM MaTepHjaliiMa MU Jlajbe C€ KOPHUCTH
MMOMEHYTa MeTo/a nanaajyher yekuha.

2.3.2. OcCeT/LUBOCT VCJIEI 1€J10BAHA eJICKTPHYHE BAPHHUILE

AHaJIOTHO OCETJBMBOCTH Ha yJIiap, OCETJbUBOCT YCIIe/ JEI0Bamka CICKTPUYHE BapHUIIC CMaTpa
ce eHeprujoM BapHHIIE Koja je MoTpeOHa /a M3a30Be JEeTOHAIHjy MaTepujana y 50% ciydajeBa.>®
Nako ux je noHekaa Moryhe 10BeCTH y Be3y, OCETJbUBOCT Ha yJIap U JICJIOBAE CICKTPUYHE BAPHUIIC
HE MOpajy HCTOBPEMEHO YKa3MBaTH Ha OCET/FUBOCT MaTepujaia. Moryhe je 1a MaTepujaliv ocemyjy
pa3IMuUTe CTENCHE OCET/BMBOCTU Ka PAa3IMYMTUM CTUMylaHcuma. KiacmuHa merona KojoM ce
n00ujajy pe3yiaTaTd OCETJBUBOCTH YCIE JeJ0Bamba CJICKTPUYHE BApPHHUIIE, OJHOCHO OCCTJHUBOCTH
yCIIeI eIEKTPUYHOT MPaKibErha Ce CBOAM Ha M3jaramke MaTepujaja BapHHUIIM BUCOKOT HAIOHA MPH
YeMy ce CBe OJIBHja y KOHIeH3aTopy. TpakeHa eHepruja ce 1061ja n3 jenHaunne**°°:

Egs = 0,5 CU?,

npu yemy je C kamamuTuUBHOCT Kona, a U Hamon konzensaropa.*®®® Mana oBe MeTose jecte mTo u
OHA 3aBHCH O] YCIIOBA IO KOjUMa Ce eKCIIEPUMEHT W3BOJIM, HAaUMHA CHHTE3¢ U 00JINKa MaTepHjaa,
Iy M KapaKTepUCTHKA KOHJIEH3aTopa u Kopumhennx enexrposa.+®0

3eman (opur. Svatopluk Zeman) u capagHuIy Cy HCTUTHBAIM OCET/BHBOCT IPYIE CEKYHIAPHUX
excrto3uBa nmomohy amapara moja HazuBoMm RDAD. On je nao 3agoBosbaBajyhe pesynrare y oJHOCY
Ha JIpyra eKCIepUMEHTAIHa HCTpaKMBama Koja cy pal)eHa Ha UCTHUM jenumemuMa. MaHa OBOT
amapaTa jecTe TO IITO ra Huje Moryhe KopucTHTH 3a mpuMapHe excriosmse.’®® ¥V 1y cBpxy je
KOHCTpyHCaH anapar noja HazuBoMm ESZ KTTV. HcnocTaBuio ce na cy pe3ynratu 100MjeHH Ha OBaj
Ha4yuH YONIITEHO 00JbH. FberoBa KOHCTpyKIIHMja cCMamyje TYOUTaK €Hepruje u3mely enekTpojae u
y30pKa, Te Ce CMaTpa Ja je TO jeJlaH OJf YMHHIJIANA KOjH YyTHYe Ha TauHHje pe3ynrare.®!

[Tocroje jemnaumHe moMohy Kojux je Moryhe JoBecTH y Be3y KBaapaT Op3WHE JAeTOHAIH]e,
EHEPTHjy eJCKTPUYHE BapHUIIC M AKTUBALMOHY CHEPTHjy NEKOMIIO3HUIMje KOja ce M0o0Wja TpH
mudepeHIjaTHo] TEpPMaIHO] aHalM3W 3a oJpeheHa jenumerma MOMyT IMOJWHUTPOApEeHA |
Hutpoamuna®? %;

DZZA'EE5+B

[To3HaTe cy 1 jeHaYMHE MPEKO KOjuX je Moryhe MmoBe3aTH U €HEPrujy SIEKTPHUYHOT MPaXKHHCHha
ca JpYyroM JETOHAIMOHOM TpedOpMAHCOM (JIETOHAIMOHUM IMPUTHCKOM) M CTPYKTYPOM Camor
MOJIEKy/Ia y cTydajeBHMa paHuje TOMEHyTHX Kiaca jequmerna®® o’:

P:XEEs‘l‘Y

VY npBoj popmynu A u B, a npyroj X u 'Y cy To Koehu1MjeHTH, OJJHOCHO NapaMeTpu KOjU 3aBUCE
Ol CTPYKTYype jemumena.®® 3Hauaj oBHX jeqHauuMHa jecTe y ToMe mITo GapeM 3a ojpehene rpyme
jemumbemha IMOCTOjU MOTYNHOCT MpoHalaXema EHEpruje BapHUIIE TEOPUJCKUM IyTeM jep je
JeTOHAlMOHY Op3uHy u nputucak Moryhe nobutu nomohy Kamuer-JakobcoBux jeqHauumHa.
Pa3zBujamemM MeToJa 3a TEOpHUjCKO J0OMjame pe3yiTaTa HampaBuO OM ce 3HayajaH Kopak Ka
6e30e/1H1jeM HCIIUTUBAakbY BUCOKOCHEPTETCKUX MOJIEKYIIa.

2.3.3. OceT/LUBOCT HA TPEHHE

Cmatpa ce na je TBpaoha Marepujasia jenaH oJ HajOMTHUJUX (aKTopa KOjU YTHYY Ha
0CEeTJLUBOCT Ha Tpeme.® OBaj BHA OCET/HHUBOCTH je 3HATHO pele TpeIMET HCTPaKHBAHA O
MPETXO0JHO MoMeHyTa /iBa. [IoceOHO cy peTKe TeopHjcKe CTy/AUje Ha OBY TeMY. 3a eKCIIEPUMEHTAITHO
UCIUTUBaKkE Cy y ynoTpedu ase merone: BAM (nwem. Bundesanstalt fur Materialforschung und —
prifung) u ABL (enr. Alleghany Ballistic Laboratory). IIpsa je ommurenpuxsahena y EBpomnu, Te ce
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u Hajyenrhe kopuctu. OHa ce n3Bo M MoMohy amapaType y K0joj ce Ipou3BOIU Tpewe u3mely y3opka
KOJU C€ HaJIa31 Ha MOPIIEIAHCKO] IUIOYH U MOPIIETaHCKE UIJIe Ta4uHO ojpelheHe XparnaBocTH. Y KOJIUKO
MaTepHjall MoKa)xxe OMI0 KaKBY PEakifjy Y BUAY BUAJBUBOT (Ha IIPUMEp TMM) WK 3BYYHOT CUT'HAJIa,
HEroBa OCET/LUBOCT Ha Tpeme je nokazana.’® ’* ¥V npyroj meronu Tpeme ce jaBiba n3mel)y HAKOBEA
KOJH je paBaH U TOYKa KOjU ce okpehe u ynapa y HaKOBamb.

VY cnydajy HUTpoamuHa npoHaleHa je Be3a u3Mel)y OCETJBHMBOCTH Ka TPEHhY W aKTHBAIOHE
eHepruje JCKOMIIO3HIIH]e Koja HUje Imocieauia ayrokaranuse. OCeT/bUBOCT Ka TPEHY j& UCITUTUBAHA
BAM wmetonoMm. UcTpaxkuBame Koje je 00yXBaTaio TPUHAECT Pa3IMYUTUX HUTPOAMUHA, YKIbYTyjyhu
u anupaTUYHe U ApOMAaTUIHE MOJIEKYIIe, TI0KA3aJio je 1a aKo jelHa O] IOMEHYTUX BPEIHOCTH PacTe,
npyra omaza u o6pryro.’! Mcra kaca jenmmema kopuinheHa je 1 3a mpoHanasak Bese Mel)y oBoM
BPCTOM OCETJHMBOCTH M Op3uHOoM netoHaruje. [Ipumeheno je ma ca mopacroMm Op3uHE IETOHAIU]E
OCETJbUBOCT Ha Tpewe onana. OBaj 0JHOC 3aBUCH JI0CTa OJ CTPYKTYpE jeIHIbEHha, OJJTHOCHO rpyna
KOje Cy y HeMy MPUCYTHE, Te je TENIKO H3ABOJUTH TAauHe 3aKOHUTOCTH.'2 VjeHTHdan mpobueM ce
jaBjba W TPWIMKOM Tmopehema BPETHOCTH MaKCUMATHOT W MHHUMAIHOT IOTEHIWjajla HW3Hal
MOJIEKyJIa ca OCETJFUBOIINY Ha Tpeme, Te HU TH MapaMeTpu He MOTY ca CHUTypHOIINy yKa3aTu Ha
OCETJLUBOCT HOBE KJIace jelumerha. ° [IpoydaBameM yIpaBo MOJIEKYICKe CTPYKType HUTPOAMMHA
Kermraapir (opur. Mohammad Hossein Keshavarz) u capaauuiu cy ycrnenu a pa3BHjy METOIy Koja
naje 00Jpe pe3ynTaTe y OJHOCY Ha mperxojaHe. [IpuMeTnin cy 1a BpeIHOCTH OCETIbUBOCTH 3aBHCE
on Opoja aToma a30Ta, KHCEOHWKA M BOJIOHUKA OJ KOJUX je HUTPOAMUH CAuYHI-EH, KA0 M O] FheroBe
MOJIEKyJICKe Mace. Y3 onapehene koedunujente u nedurucane Bapujabie noOHjajy ce pe3yiaTaTh
YIIOpeuBH ca ekcrepuMenTannuM. * Tpeba cBakako y3eTH y 003Hp Ja Cy MCTpaKMBama MoKa3ania
Jla TPEIIKe PU eKCIIEPHUMEHTATHOM HCITUTHBAKY OCETJFUBOCTH HA TPEHE MHOTO 3aBHCE O] JbYICKOT
daxTopa.5®

HcnutrBama 0CET/HUBOCTH Ha TPEHE Cy MHOTO 3HAYajHHja HETO MITO OM C€ MOTJIO 3aKJbyUUTH
y OJIHOCY Ha 00MM HCTpakhBama Ha OBy Temy. He Tpeba 3abopaBuTH J1a ce€ MPUIUKOM MPUIIPEME
y30paka 3a aHaJIu3y OH YeCTO YCHUTHaBa y aBaHy ca TydkoM. Ha Taj HauWH je JUPEKTHO U3JI0KEH
TpewYy, T¢ je, paau 6e306emHOCTH, OMTHO 3HATH J1a JIM CE Ha Ta] HAYMH M ca KOjoM JJakohoMm Moxe 0e3
HaMepe U3BPIIUTH WHUIIHjAIIN]A.

2.3.4. OceT/bMBOCT HA TOILIOTY

VY nuteparypu ce mpemno3Hajy JBE TJIaBHE rpyre Meroa MmoMohy kojux je moryhe moOouTh
MOJIaTKE O OCETIFMBOCTH MaTepHjalia Ha TOTUIOTY, OJJHOCHO O FIbIXOBOM ITOHAIIAKY U POLIECHMa KOjU
ce OJBHjajy NPWJIMKOM JCeTOHaIMje. JeaHa oj Tpyma jecy TepMOaHAIWTHUYKe MeTtone. Mehy
HajOUTHUUM HHpOPMalIjaMa Koje ce HHMa MOTY JOOUTH ce CMaTpajy ApeHHjycoBM mapaMeTpu.’”
VYnopaBo 3axBajbyjyhu mHMa Moryhe je pasymeTH mpoliece KOjU ce€ OJIBUjajy Kajaa ce
BHUCOKOCHEPIeTCKH MaTepHjald U3JI0Ke IMOBHUILEHO] TeMIepaTypu. Y OBE METOJE Ce CBPCTaBajy
nudepeHijaiia ckeHupajyha kamopuMeTpuja, TepMOrpaBUMETPUjCKa aHaIM3a U AudepeHIrjaaHa
tepmanna anamusa.t*® Jludepennujanna ckennpajyha kanopumerpuja 3axTeBa nocebHy anaparypy.
HcnutuBanu cucreM ce cactoju oJ aBe henuje. Y jenHoj ce Hala3u peepeHTHU pacTBOP, a Y APYroj
y30pak Koju ce aHanusupa. O6e henuje ce Hanase moja UCTUM yciaoBuMa. OHO IITO ceé OBOM METOJIOM
MEpH jecTe TOIJIOTHHU KalalUTeT y30pKa y ojHOCy Ha pedepeHTHH pacTBop. [lopen oBor mojaatka,
MIOMEHYTOM MeTOJ0M Moryhe je 10OUTH TepMOJMHAMHUYKE MapaMeTpe, MOMyT NPOMEHe eHTaluje
crcTeMa KOjU Cy y BE3U ca caMHM IPOLIECOM KOjU c€ OJIBHja y MaTepHjajly MoJ yTHIIajeM TOIUIOTE,
any M TapameTpe 3a MHTepMenujepe.’® OBa MeTOJa ce KOPMCTH M 3a JOOMjamhe KMHETHUKUX
napameTapa, Kao IITO je eHepruja akTupanuje. '’

TepmorpaBumeTpujcka aHaqu3a MpaTd MPOMEHE Y MAacH HCHUTHBAHOT Y30pKa y OJHOCY Ha
TeMIepaTypy Ha Kojoj ce y3opak Hamasu.’® OHa ce MOe H3BOJMTH Tako Ja Ce TeMIepaTypa
nuHeapHo nosehaBa, Te ce mpaTu MpoMeHa mMace, ajiu je Moryhe u mpaTuTu npoMeHy Ha ojapeheHoj

TCMIICPATypU TOKOM BpeMeHa.77
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3a u3Boheme nudepeHnHjaTHe TepMallHe aHAIM3€e MOTPeOHA Cy JIBa CUCTEMa, UCITUTUBAHU U
pedepentau. Oba ce Hayliaze MOJ UCTHM YyCIOBHUMAa M 3arpeBajy ce y ojpeheHoM BpeMeHCKOM
uHTepBany. lloganm ce noOujajy U3 pasivke y Temreparypama u3Mel)y oBa JjBa CHCTeMa HAKOH
3a7aTOT BpeMeHa. >

CBe moMeHnyTe MeToie Moryhe je KoMOMHOBATH Kako O ce 1o0uiIe KOMIUIeTHH]e HH(pOpMaIHje
0 TIOHANIamky MaTepHjana IpH moBumeHoj Temmepatypu.®’ Pesynratn xoju ce mobwmjajy mory ce
KOPHUCTUTH ¥ IPUIMKOM HCITUTHBAkha KOMIATHOMITHOCTH €KCILIO3MBA Cca IPYTUM MaTepHjaiiMa KOju
Cy IPUCYTHU y UHAYCTPHjH, MOMYT CHIMKOHCKE Tyme. [IpuMeHOM TepMOAaHAIMTHYKHX METOJa Ha
YHCTE SKCIUIO3HBE JOOH]ajy Ce KHHETHYKH ITapaMeTpH, Kao IITO je, Ha TIpuMep, CHEPTrHja aKTHBAITH]C.
YKONIHMKO ce TaKBUM MaTepHjaiiMa J0Jla CHJIMKOHCKA I'yMa, T¢ IMOHOBE HMCIUTHUBama, Moryhe je
yHnopenuTu no0ujeHe pesynrare. AKo OJACTyNama y BPEIHOCTHMA MapaMeTrapa y oBa JiBa Cilydaja
HUCY BENIMKa, TO yKa3yje Ja JoJaTak MOMEHYTOT MaTepHjajia eKCIUIo3uBy Hehe y Benmmkoj mepu
VTHIIATA Ha FHETOBO TEPMUYKO pasiarame. CaMUM TUM MOXE Ce 3aKJbYUUTH Ja Cy MaTepujasiv
xoMmmatiomHn.

Jlpyra Tpyma Merona Koje ce OaBe MNpoydaBameM BHCOKOCHEPIeTCKMX MarepHjajia Ha
MOBUIIICHAM TEMIIEpaTypama jecy €KCIePHUMEHTATHE TeXHHUKE KOje 3a IHJb MMajy MPOHATAKEHE
KpUTHYHE TeMmeparype (Temmeparypa Ha KO0joj YClie[ pas3jiarama MOJIeKyjaa JoJia3d JIo
excrnosnje).**® TlocToju m3BecTaH 6POj OBAKBUX TEXHHMKA M YECTO Ce KOPHCTE PajH MCIIMTHBAMKa
0e30eTHOCTH EeKCIUIO3MBa. JeqHa o1 HUX jecTe XEHKHHOB TECT KOJUM C€ MEpPH BpeMe Koje je
noTpebHo na mohe mo excrto3uje. OBaj TeCT ce 00aBsba y MOCeOHO] anmaparypu. Y30pak ce cMemiTa
y BynoBy meranHy kamy Koja je HampaBJb€Ha OJI MaTepujaja KOju MpeAcTaBiba JErypy Ou3myTa,
0JIOBa, KaJlaja ¥ KaJMUjyMa, T€ CTaBJba 1MoJ oapehenn nputucak. [lorom ce TeMmeparypa Mema 10K
Ce He IOCTUTHE OHA Ha KOjO] J10J1a3u J0 NaJbeha U EKCIUIO3HU]e MaTepHjaia, Ipu YeMy c€ MEPH OJTHOC
T€ TEMIIepaType M BpEeMe 3a Koje J0Ja3H N0 ekcruioduje. OpurmHaiHa MeToja je KopuirheHa y3
onpehene MoauduKanumje, anu ce JaHac Kopucte HoBuje meroae momyt SBAT rtecra (enr. Simulated
Bulk Auto ignition Temperature Test) koje MOTY /1a ce KOPHCTE 3a IUPHU CIIEKTap BECOKOCHEPTETCKUX
Marepujana. 8183

12



Anekcanapa ByHosuh Omnmtu 1eo

2.4. HNHauKaTOpH 1IeTOHAOMJIHOCTH MOJIEKYJIa

Hpyru Outan ¢akTop KOjU ce pa3Marpa Ipd MPOLEHH MOTCHLHUjaTHUX KaHauaaTa 3a
BHCOKOCHEPreTCKEe MOJIEKYJIEe jecy HeroBe jAeToHaiuoHe nepdopmance. Kako je Benuku n3a3oB
nponahu  Oamanc wu3mely nmeToHanmmoHux mepHOpMaHCHM M OCETJBMBOCTH  MOJIEKyJa
(1eTOHAOMITHOCTH), HAayYHHWIU CY DPa3BWIM Pa3IMYUTEe METOAE KOjeé MOTY yKa3aTH Ha CTeleH
oceTJpMBOCTH MoJiekya. [Iponalenn cy Hekn o1 pakTopa KOju yTudy Ha IETOHAOMIHOCT MOJIEKYJIa,
T€ ce Ha OCHOBY HbUX MOTY M3BYhM 3aKJbydllM O KapaKTEpUCTHKama MoJeKyna. Bumie peun o
MIOMEHYTHM MeToJama U (pakropuma he OUTH y HapeIHUM IOTJIaBJbUMA.

24.1. EJeRTpocTATHYKH NOTEHIM{AJ U3HAT HEHTPAJHE permje MoJeKyJacKe
MOBPIIU

Marie eneKTpOCTaTHYKOr MOTEHIMjala Cy BpJIO KOPHCTaH ajaT MpH aHaJU3W CBOjCTaBa
MCIUTHUBAHUX MOJIEKyJa. BpeTHOCTH eleKTpOoCTaTHUYKOT OTEHIMjalla c€ MOTY JOOUTH U3 jeJTHAUNHE
Koja mpousmwiasu u3 KylnoHoBOT 3akoHa, mpeMa KOME je €JIEKTpOCTaThyKa cuja m3Mmely JBa Tena
HaeNeKTpHCcama (1 ¥ (2 Ha pacTojamy I'y BakyyMy jeaHaka:®

_ 1 qq;
e, 12

Kana 6u ce oBaj 3akoH MoauUKOBaO paau I0OHjama BPEIHOCTH CHEPruje WHTEpaKIHje, a
MOTOM TIOJIEJTMO BpeaHOIIhy jeTHOT O]l HaeleKTpHucama, J00Mo OM ce MOTEHIHUjal JIpPyror
HaeNeKTpHCamba Ha yAabeHOCTH I, 0gHOCHO:

[Ipema Ilosmtiepy, yrnpaBo TEPMHH “EIEKTPOCTATHUKK® YKa3yje Ja j€ JeHO O] HaeJIeKTPUCambha
HerioMuuHO. Kana ce To mpeBesie y CUCTeM eNeKTpOHa | je3rpa, Moryhe je pauyHaTu MOTSHIUjAT Y
HEKO] Tauykh y OJHOCY Ha HaeleKTpucame jesrpa. To je y ckimany ca bopr-OnenxajMepoBom
aIpoOKCUMAIIMjOM jep, YCiea MHOro Behe mace, je3rpa ce cMarpajy HaeJeKTpucameM Koje ce Hehe
rnmomMepaTH, JOK he eJeKTpoHW MpUIaroJuTH CBOje Kperame je3rpy. Ilpema tome, ako Ou Owuiio
MOTPeOHO M3pauyHATH MOTEHIIM]al Y TA4KH I KOja je ylajbeHa O/ je3rpa Koje ce Haja3H y MO0JI0XKa]y
Ra Ha pactojamy Ry - I', jenHaunHa 61 nmana o6k
Z, p(r)dr

Vi = ) —4
O= 21" =

Za TIpe/icTaBJba HaeleKTpucame jesrpa A.%* Beoma 3Hauajan (hakTop y 0BOj jeqHAUMHH je p(7).
Y nutamy je eNeKTpoHCKa TycTMHa MoJekyna. by je Moryhe oapeautu W TEOpUjCKU U
EKCIICPUMEHTAIHO, IIITO OBY BPEAHOCT YMHU PEATHOM (U3WYKOM BEIUYMHOM Ha OCHOBY KOje je
Moryhe nobutu undopmanuje. EkcriepumenTanHo ce mare Mory 100uTH audpakiuujomM peHAreHCKUX
3paka Ha MOHOKPHUCTaly HCIUTHBAHOT jeaumema.®®>S’ Ha cmuyu 5 je TpencraB/beHa Mama
€JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIM]jaIa aleToHa.
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Y Y

Cnuka 5. 'eometpuja (JIeBO) 1 Maria eJIeKTPOCTATUYKOT TIOTEHIIM]jajia (JIECHO) alleToHa ca
KpUTUYHUM Taukama. OOJacTH mpeIcTaB/beHe TIaBoM 00joM MMajy MTOTEHIIMjal HETaTUBHUJU O] -
18,83 kcal/mol. 3enena 60ja o3nauaBa obmact usmehy -18,83 u 0,00 kcal/mol, xxyra m3mehy 0,000 u
6,28 kcal/mol, a nipsena usHax 6,28 kcal/mol. Jlokaaau MakCHMyMH Cy O3Ha4eHHU [IPHOM 00joM, a
MHUHHUMYMH CBETJIOTIJIAaBOM 00joM. Mama eJeKTpOCTaTHYKOT MOTEHIH]jaia je 100ujeHa KopuirhemeM
MP2 metone n 6-311G** G6asuor cera.

[TocToje pa3nunTH HAYMHY 32 IePUHUCAHE MOJIEKYIICKE TIOBPIIIH, IITO TPeACTaBIba MpooieM
3a payyHame eJeKTPOCTaTHUKHX MoTeHIujana. Y Hajsehem Opojy ciydajeBa ce pauyHajy y BUAY
IOBPIIN 3a Pa3IMuNTe BPEIHOCTH, TpH demy je Hajuemrha 0,001 au.®® Mcra je xopumhena u
MPUJIMKOM padyHama oBe Mmame. Ha mpukazaHoj ciauIu HeraTMBaH IMOTEHIMjanl W3HanI oapehene
peruje je mpeacTaB/beH IIaBoM OojoM. OHa ce MOXe ce MPUMETUTH OKO KHuceoHHuKka. Kako
MOTEHITH]jaJI TIOCTaje MO3UTUBHU]JU, TAaKO ce 00je Ha Mamu Memajy O] TUIaBe Ka 3€JICHO], 3eJieHe Ka
KYTO] M, Ha Kpajy, OJ XyTe¢ Ka IIPBEHO] KOja MpEACTaBJba PErHje WM3HAJA KOJUX je TOTEHIIHjas
MO3UTHBAH. ¥ OBOM CiIy4ajy, TO Cy perwje W3Haj aroMa BoJOoHMKA. buTHe mHpopManuje Koje je
Moryhe 10OMTH Ha OCHOBY OBHX Mara jecy JJOKQTHH MaKCUMYMH 1 MUHUMYMU ntoTeHIjana ( Cruka
5). OHM mpecTaBbajy MUHUMAJIHE U MAaKCUMAJTHE BPEIHOCTH MOTEHIMjaIa y ope)eHnM perujama
Ha MOBpIIM MoJieKyna. Ha3uBajy ce jomr m KpuTHYHMM Taukama. Ha oCHOBy mpukaszaHe mare je
Moryhe M3BECTH 3aKJbydKe O MOTCHIMJATHUM EJIEKTPOCTATHYKUM HHTEpaKIHjama Koje MOXKe Ja
Harpaad oBaj MoJieKyn. Tpeba y3etn y 003up Ja MHOTE€ WHTEpaKlMje UMajy U Pas3IuduTe yiele
TUcTiep3udje, a Aa Ha 0Baj HAYWH HUje Moryhe TOOMTH TOIaTKe O TOME.

[To3uTHBaH NOTEHIUjaI U3HA/ LICHTPAIHE PErrje MOJIEKYJICKE OBPIIM apOMAaTUYHOT IIPCTEHA
ce JIOBOJIM y Be3y ca AeToHaOMIHUIINY MoJieKyaa. Joul yBeK HHje O3HAT TayaH y3pOK OBE II0jaBe.
3a caja nocroje JBa NOTEHIMjaIHa o0jallibema. [Ipema jeqHOM o1 BUX OBO je pe3yJiTaT oJ0ujamba
Koje ce jaBjba m3Mehy Mojekyna y pazIMYMTUM CIIOjeBUMa YCIe[ IOCTOjarha HCTOMMEHOT
noreHiujana. OBo n0BoaM 10 moBehaHe KPTOCTH MaTepHjaja M OJIAKIIAHOI CTBapamba >KapHIITa.
Jlpyra Teopuja ce ociama Ha EIeKTPOH-TIPHBIAYHY NPHPOLY HUTpo rpyme. Kao mTo je panuje
HaBEJICHO, OHA IPHUBJAYM EJIEKTPOHCKY T'YCTUHY Ka ceOM, IITO 3a TOCIEAUIly MMa IO3UTHUBAH
notenujan u3Haa C — N Bese. Cmatpa ce J1a je TakBe Be3e JIaKIle PAaCKUHYTH, a TI03HATO je Ja je Yy
sehunu cydajesa ynpapo packuname C — N Bese 0YETHH KOPaK Koji BOJIH JI0 AeToHamwuje. 5% 9

HcTpaxuBama nokasana cy ja je Moryhe J10BecTH y Be3y Ipepacrojienly HaeleKTpucama U
ocersbuBocT Ha yaap. 2% [loctoju umTaB HU3 jeHAYMHA KOje MOBE3Yjy MPOCEUYHE BPEIHOCTH
MO3UTUBHUX U HETAaTUBHUX €JIEKTPOCTATUUKUX MOTEHIIMjaja Ha MOBPIIM MOJIEKYJa M OCETJbUBOCT Ha
yaap. YBolhemeM eNeKTpOH-NPHUBIAYHUX Tpyla y MOJEKYly Mema Ce IMOTEHLHjaJl Ha MOBPIIH
MoJtekyna. [lonuiepoBa ucTpakuBama HUITPOOSH3€HA, HUITPOUMH1Aa30J1a U HUTPOTHA30J1a MoKazaia
Cy /1a yBOhemeM eJeKTPOH-TIPUBIIAYHUX CYIICTUTYEHTA, allCOJyTHA BPEIHOCT JIOKATHUX MAaKCUMyMa
NpeBaswiIasd amcojyTHy BpEJHOCT JOKamHMX MuHMMYMa. > Ca nosehamem O6poja OBaKBHMX
CYNCTUTYEHTa, MOTEHIMjal W3HAJ IEHTpaHe pervje MoJjeKyia MocTaje NMo3uTWBHUjM  Mmnak,
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npumeheHo je 1a HakOH yBohema meT CyNCTUTyeHaTa BPEIHOCT IpecTaje 3HavajHuje aa pacre. To
yKa3yje Ja OBaj HAYMH MaHUITyJAIMje €JIEKTPOCTATUYKUM IOTEHIMjaluMa UMa CBOje JHMHUTE.
OceT/pbHBOCT Ka yHapy HHUjE jeInHAa OCOOMHA KOja Ce JOBOJIM Y Be3y Ca EIEKTPOCTATUYKUM
noTeHnujaoM. Cmarpa ce Ja |BeroBe BPeHOCTH Ha MOBPIIX MOJICKYJIa UMa]y U BPJIO OUTHY yJIOTY
npu npeasubhamy rycTune kpucrana. %

2.4.2. JaunHa Be3e y MOJIEKYJY

3axBaspyjyhu pa3Bojy padyHapcke XeMHje M TporpaMa Koje OHa KOpHCTH, Moryhe je
M3padyHaTH €HEPrujy Koja je morpebHa na ce ojapeleHa Be3a y MoJieKyny packune. Ta BpeaHOCT ce
Ha3WBa CHEPTHjOM IHUCOIHMjAIlMje BE3e W IMpeJCTaBJba Mepwio jaumae Bese. LlTo je BpemHOCT Te
eHepruje Beha, To je Be3y Texxe packuHyTu. [IpunnkoM mnpoyuyaBama MOJIEKyJa EKCILIO3UBA,
npuMmeheHo je a mocroje KapaKTepUCTHUUHE BE3€ y MOJIEKYJIMMa 4Hje pacKuJame WHULIMpA YHUTaB
HU3 Mpolieca KOju pe3yaTupajy AeroHanujoM. Kana cy y nutamby HUTPO-EKCIUIO3UBH, jeHA O] BbUX
jecte C — NO2.* Ctymuja paljena Ha TpylTH HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKyIa je MoKasaja 1a je Moryhe
M3BECTH 3aKJbYUKE O JI€TOHAOMIHOCTH MOJIEKY/Ia Ha OCHOBY eHepruje qucormjanuje Bese.” Jla 6u ce
OBE JIB€ BPEIHOCTH JIOBEJNIE y Be3y MOTPEOHO je M3padyyHaTH €HEPrujy MCIUTHBAHOT MOJIEKYNa Y
OCHOBHOM CTamy. MexaHu3aMm JucoIfjamuje Be3e Tpeda MPEICTaBUTH TAaKO Ja J€ PaCKUIAme
HCTIUTUBAHE BE3€ XOMOJMTHYKO. 32 OTIIITH OOJMK MOJIEKYJIa KOJU CE CaCTOJU OJ1 apOMATHIHOT je3rpa
u HuTpo rpyne, Ar-NO2, oH Ou H3rIenao oBaKo:

Ar—NO, - Ar  + NO, %

3a cBakM 0J1 HacTaja JiBa pajaukaia je moTpeOHo u3pauyHaTu eneprujy. U3 pasnuke y enepruju
OCHOBHOT CTama MOJIEKYJa W HACTAJIMX pajuKkaia Moryhe je m3padyHaTd €HEprujy IUCOIHjaInje
BE3€:

Enepruja auconujanuje Bese = Eup. + Eno, — Egr_no, **°

Cwmartpa ce aa je MOJIEKyJ cTaOHMJIaH caMO YKOJIMKO j€ jaurHa T€ KJbYYHE Be3€ MPEKO KOje ce
naJbe BPIIN MHUNHjanrja m3Ha 84 kl/mol. ¥ Oa nrdopmanmja je mocayxuna y HCTpaKHBambIMA
TIOTEHIHjaTHUX HOBHX KJIaca BUCOKOEHEPreTCKHX jeIHmbermha.

Y pamoBuma ce OBa CHEpPruja 4YecTo IOMHUEE jep YKasdyje Ha TepMaJHy CTaOMIHOCT
monekyna.®* % Heperko ce BpesHOCTH KOja je M3padyHaTa Mo MPETXOIHO AaToj GOpMyIH A0jaje 1
pasirKa y eHeprujaMa HyJjTe Tauke mpou3Boja u peakranara (AZPE):

Enepruja qucouujanuje Bese = Ey. + Eyno, — Egr_no, + AZPE*'®

VY TepMOXeMHjCKOM IOTrJey, peakije Koje ce 0JiBUjajy TOKOM JEeTOHAlLMje Craaajy y rpymy
er3oTepMHux peakuuja. Jla 6u oBakBe peakiije OoTImouese, 4ecTo je moTpedHa JoJaTHa eHepruja 3a
nporiec uHHIMjamje peakiyje. [Ipema Osency (opur. Frank J. Owens), to ce mMoxke moctihu
nosohemem Tomtore win yaapom.9 YV cknany ca tum, pahena cy ucTpaxupama Koja cy JOBOAUIA Y
BE3y OCETJBMBOCT Ha yaap M €HEeprujy Iucolujaiuje Bese. Y chydajeBuMa ojapeheHux rpyna
JjeaMmberma MoIyT HUTpoapoMaTa Koju cap ke HUTPOAJIKWII IPYyIly IpoHal)eHa je JInHeapHa 3aBUCHOCT
Mehy BpemHocTuMa eHepruje aucouujamuje C-NO; u Bpennoctn  hso.'%? Wnak, mokasano ce ja ce
OBAKBH 3aKJby4lld HE MOT'Y IPUMEHHUTH Ha CBE KJlace je/umberna. Ha To je ykas3ana U HOBHja cTynuja
pahena Ha 70 MojeKyna pa3IMUUTHX HUTPOECTapa, HUITPOAMUHA U HUTPOAPOMATUYHUX jeIUHCHA.
103 TIpema pesyaraTuma n06UjeHUM KOMOMHOBAHEM EKCIIEPUMEHTAIHMX M TEOPHjCKUX METOJA Yy
cllyyajy HHMTpoapoMaTa OJIHOC E€Hepruje IHUCOLMjalldje HUTPO Tpyle O]l apOMAaTHYHOT je3rpa u
TeMIiepaType Ha K0joj 10J1a3u JI0 IeTOHaluje 100ap je moka3zaTesb OCET/bUBOCTH OBE KJIAce jeIUbCHA
Ha ynap. Mcto Baxku M 3a Mamy rpyny HuUTpoectapa. OCeT/bMBOCT HUTPOAMHMHA CE€ HE MOXeE
NpeIBUAECTH HaBeleHUM oJHocoM. Kao jemaH oj pasyiora ce cmarpa TO Jja Ha CaMOM IIOYETKY
JekoMIo3uIrje Be3a nu3mely asa azota 'y cermenty N — NO2 HIje jenuHa Koja ce packuaa. 360r Tora
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je Beoma OWUTHO y3eTH y OO03Up NPWIMKOM OBAKBHX CTYyIHja YMILCHHIYy Ja ce€ Be3a u3Mehy
JeTOHAOMIIHOCTH U TIOMEHYTE €HEpruje MOXe pa3MaTpaTy camo y CiIydajeBUMa Kaja je u3padyHara
€Hepruja 3ampaBo €HEepruja AWcollvjalyje Hajcinabuje Be3e y MOJICKYlny. Y CYIpOTHOM, OBaKaB
npuctyn Huje Moryh,+%

2.4.3. Entannuja ¢gopmupama MoJiekyJjaa

T[onumep je ca capagHMIEMAa Paguo CTYAMjy Ha oBY TeMy Kopuctehn PB86 ¢ynxrmonan. 1%

[Ipema mocTynKy KOju OHU OIHCY]y, TIPBO je MOTPEOHO OJPEaUTH eHeprujy hopMupama MOJIeKyIa
U3 aToMa KOjU ra caunmbarajy. O KJbYIHOT 3Hauaja je 1a CBU PEaKTaHTH OyAy y UCTOM arperaTHoM
CTamy U TO TACOBUTOM. YKOJIMKO C€ HEKH OJI €JIeMEHATa Hajla3e Y TEYHOM HJIM YBPCTOM arperaTHoM
CTamy J0JIajy C€ M EHTAINHje HchapaBama W cyonumaruje. JloOujeHa BpeaHOCT OJHOCH Ce€ Ha
eHTannujy popmupama mojekyia Ha 0 K y racoButom arperatHom cramwy. Cnenehu kopak 3axreBa
ynotpeOy eHepruja Bubpalirje, TpaHclaluje U poTaluje 3a CBe yuecHuke peaknuje. Ha taj HauuH ce
eHepruja opmupama Mosekyia npesoau ca 0 Ha 298 K, onHocHO padyHa moMeHyTa BpeJHOCT Ha 25
°C. Enrannuja popmupama ce 1001ja moMohy jeTHaunHe:

AH298 K — AE298 K + A(PV) = AE298 K + RTAn 4,104

npu yemy je AHz98 k eHTanmuja dhopmupama Monekyna Ha 298 K, AE»s k eHepruja hopmupama
Monekyna Ha 298 K, A(PV) mpoMeHa MpUTUCKA U 3allpEMUHE y peakinju, 1 TeMreparypa cucrema (y
oBoM ciy4ajy 298 K), R yHuBep3anHa racHa KOHCTaHTa, An mpoMeHa Opoja MoJIOBa raca y Aaroj
peaknuju. Kao mro ce u3 jeqHaurHe MOXE BHJICTH, OHA CE OCJIaba Ha JeHAYMHY UJICaTHOT TaCHOT
CTama, TaKo MpeTnocTaBbajyhm ma je nobmjerm rac mmeaman.*'® 3a npemmsHnmje pesynrare
npenopydeHa je ynorpeda oapehenux kopeknuja. OBako no0ujeHa eHTanmnuja GopMupama MOJICKyIa
ce OJJTHOCH Ha TacOBHUTO arperaTHoO cTame. Excrio3uBu ce Hajuenrhe He Haja3e y TOM arperaTHOM
CTamy, T€ je MOTPeOHO KOpUroBatu n1o6ujeny BpeaHoct. Kako 6u ce mobusne enranmuje popMupama
y KeJbEHOM arperaTHOM CTamy MOTPEOHO je OJ1 BPEJHOCTH Y TaCOBUTOM CTalky OAY3€TH €HTaIlujy
cyOnuManuje Wiau ucrapaBama y 3aBUCHOCTH OJ1 TPAKEHOT arperaTHor cTama. 1ako Ou 3a 4BPCTO
arperaTHo CTame TpeOano ymoTpeOUTH jeTHAYNHY:

AH (1208 k) = AH (4298 k) — AH pap 208 & ™

rae je AHsq, 208 k) eHTANHja PopuMHpama MoJIeKyla y TeUHOM arperatHom cramy Ha 298 K, a AHyap,
208 K EHTAJINK]ja MCIapaBama Ha J1aTO] TeMIepaTypu. 3a TEYHO arperatHo CTame OBa jeHaYMHa Ou
uMana o0JuK:

AH ¢(s208 k) = AHp(g208 k) — AHsup 208 5 ™

AHanorHo nperxonHoM ciy4dajy AHis, 298 k) je eHTannuja GopMHpama MOJIEKYIa Yy UBPCTOM
arperaTHoM cramy Ha 298 K, a AHsb, 208 k je eHTaNmuja cybmumanuje Ha uctoj Temneparypu. %

Jenman on Bpno yecto KopuiheHMX HauWHA 3a padyyHame eHTaINHja (GopMHpama MOJEKylaa
jecTe mpeko m3oae3MuuHMX jenHaunHa.'’® To cy peakiuje XMIIOTETHYKOI HacTajama oipeheHor
MOJIEKyJIa U3 aTOMa WU JPYruX MOJIeKyla, Ipu uyemy je Opoj Be3a ca o0e cTpaHe jeJHAUYMHE UCTH.
[Tpumep jeaHe on peakiyja OBOT THIIA jeCTe:

2CH;NH, + N,H, » CH;NH — NHCH; + 2NH;°

VYxyman 6poj C-H ca neBe ctpane jennaunne je 6, C — N Beza 2, N — H Beza 8§ u N — N Be3a 1.
Axo ce peOpoje Be3e u3Mel)y UCTUX aToMa ca JIeCHe CTpaHe jeaHaunHe qobuhe ce ncre OpojuaHe
BpPEIHOCTH.

VYkonuko Ou ce moMohy OBOr THIIA peakiyja pauyHaie eHTainmnuje (GopMupama HpBO je
NOTPeOHO HANKMCaTH HM30Je3MHUYHY pEeaklijy HacTaHKa KeJbeHOr MoJjekyna. [lotom ce pauyHajy
eHepruje AUcolrjallije Be3a Koje ce y T0j XUIOTETHUKO] peakiuju packuaajy. PauyHajy ce camo Bese
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Mely Texxum aromuMa. Ha ocHOBY TOOHMjeHNX eHepruja v eHTauja opMHUpamka OCTAINX YIeCHUKA
M30/IE3MUYHE peaKiifje Koje cy MO3HaTe U3 JITeparype, Moryhe je u3pauyHatu TpaxeHy eHTAIIN]y
dopmupama, 07108

Jom jenHa o1 MeTO/AA KOje ce KOPHCTE y CBPXY padyHama eHTanmuje GopMHUpama je METo1a
amuTUBHOCTH Tpyna. OHa ce, 3ampaBo, MOX€ KOPHCTHUTH 3a padyHame ojapeheHor ckyna
KapaKTepPHCTUKA Kao MITO Cy TOTUIOTHU KalalMTeT, CHTPOIHja U MOMEHYTa eHTaIHja popMupama.
3acHuBa ce Ha JOMPHHOCY aTOMa WJIM YWTABHX Ipyla yHyTap MOJIEKyJa YKYITHOj BPEIHOCTH 3a
onpeheny kapakrepuctuky. Bpio je jemHocTaBHa, anu Tpeba BOTUTH padyHa O TOjSTUHUM
KapaKTepUCTUKaMa IMOMYT CHMETPHUYHOCTH HMCHHUTHUBAHOT MOJIEKYJa jep ce MPHUCTYI pa3iiuKyje 3a
CUMETpHYHE M HeCHMeTpuuHe. Pe3ynratu mo0ujeHn OBOM METOJIOM Majo OJCTYIajy Y OJHOCY Ha
excrepuMeHTaigHe. MelyyruM, 3HayajHMje TpelIKe c€ jaBJjbajy Yy CHUCTEMUMa IONyT KyOaHa u
okTaHUTpoKyOaHa. To je ykaszajio /Ja oBa METOJa HHUje aJIeKBaTHA 3a CHCTEME Yy KOjuMa TOCTOjU
BeNMKM HaroH npcrena, 109110

[Topen nmoct Xaptpu-dok metona u Teopuje PpyHKIMOHANIA TYCTUHE, 3a pPauyHambe CHTAJIHN]e
bopmupama ce MOTy KOPUCTHUTH U ceMueMupujcke merojae. One cy jedTunuje u opxe ox ab initio
nu DFT wmeroma. Paheno je mopehewme eHranmuja ¢dopmupama MoOJEKylna T0O0HjeHUX
cemueMnupujckumM Merogama AM1, MNDO u PM3. Ilocnenma je manma pesynrare HajOImKe
eKcriepuMeHTaTHUM. Kao 1 y mpeTxo1H0 TOMEHYTOM ciy4ajy, TpuMeheHa cy oJIcTynama KoJ1 KybaHa
1 OKTOKyOaHa. M3 Tora ce Moe 3aKJbY4UTH J1a, HA OCHOBY JI0 CaJia TIO3HATHX pe3ysTara Ha OBY TEMY,
3a CHCTEME Ca BEJIMKUM HAIlOHOM IpPCTeHa He Tpeba oycTajaT 011 ynmotpede Teopuje GyHKIIMoHaIa
ryctuHe u noct Xaptpu-®ok Merosa. CBaku Apyrauuju IPUCTYII Pe3yATyje 3HAUaJHUM OJICTYMakbEeM
0J1 eKCTIepUMEHTATHIX BpeHocTH. #110

2.4.4, MakcuMaJIHa KOJNYMHA TOILIOTE K0ja ce 0CJI0001M HPH JeTOHAIN|H

Kao jeman onm OutHuX (pakTOopa KOjU yTHUYy Ha OCETJBMBOCT €KCIUIO3MBA CE€ HABOIU W
MaKCHUMajHa KOJMYMHA TOTUIOTE Koja ce ociobaha mpuiMkoM aeToHaruje. Y OJHOCY Ha TO Ipema
yemy ce ojpelyje konumurHa ociaodohene Tomiore, Moryhe je mpoHahu fBe 03HaKe 3a OBY BEJIMUUHY.
Axo ce mocMaTpa rnpema jeJJMHALI Mace OHJa je 03HaKa Qmax, T0K pOmax 03HAYABA JIa CE MAKCUMAaITHA
ocio6ohena TomIoTa HocMaTpa npeMa jeaununyu zanpemune.** Ca craHoBMINTa TepMOJMHAMUKE,
ocnobahame TOIIOTE ce jaBjba Kao MOCJeIuIla MO3UTUBHUX CHTAIUIHja (GopMHparma MOJIEKysa
eKCIUIO3MBA M HEraTHMBHUX eHTainuja (GopMupama NpousBojga ekciosuje.** Ona ce Moxe
M3pavyyHATH MIOMONY jeTHAaYrHE:

1
Q= ~ [ZiniAHf,i - AHf,X] H

npu yemy je AHrx MonapHa eHTannuja Gopmupama Mojekynaa ekcrosuBa (X), AHri MomapHa
eHTanmnuja popMHUpama IPOM3BOA YMjH je 6poj MonoBa Ni 1 Mx MoJeKylicka Maca excriosusa. !

Cryauje cy mokasaiie Jia mocToju TpeH nosehama 0CETIBUBOCTH €KCIUIO3MBA Ka JICTOHALU)H
ca nopehambeM MakcHUMaJIHe KOJIMYMHE TOIUIOTE Koja ce ocaobaha npu neroHanuju. 3akby4eHo je 1a
LITO Cy peakliuje eHJ0TEepPMHHUje, TO OHEe MMajy Behy aKTHBAIlMOHY €Heprujy u oopHyro. HapasHo,
oBakBo nopelere peakiuja Moryhe je camMo kazia cy y IuTamy peakiuje ucror tuna.** Mosxe ce pehu
7la je 0Baj 3aKJbYYaK JIOTHYAH jep je akTHUBAIMOHA €Hepruja HajMama eHepruja Koja je morpebHa nia
nohe no xemujcke peakuuje. llto je Ta eneprercka Oapujepa Beha, MOTpeOHO je YIOKUTH BUILE
eHepruje aa ce peakiuja ogurpa. CaMuM TUM je U MOJIEKYJ Y OKBUPY KOT' O JIOIIJIO A0 peakuuje, y
OBOM ClTy4ajy JIeKoMIo3uLuje, cTabmiHuju. Tpeba y3eTu y 0031p J1a IoCcToje U ApYru (hpakTopu Koju
yTUYY Ha OCETJbUBOCT, T€ Ja OMHCAHU TPEH] KOjU C€ OJHOCH Ha OCETJBUBOCT M MaKCHUMAaIHY
KOJIMYMHY ocioboleHe Torore HUje uckibyuuB. CteneH yrunaja Qmax Ha OCET/BHMBOCT MOJIEKYIa

HI/Ije HUCTHU 3a CBC KJIacCe jCIlI/IH:CH:a " MOpa CC€ padMaTpaTH 3a CBAKU HOjCI[I/IHa‘{HI/I cnyqa'.llz
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Ha ocnoBy yrBphenor cera mpaBuia Koju mpensuba mpo3wBoje jAeTOHauje moryhe je
Teopujcku yrBpauTH Qmax.** Ta BpenHocT ce xopuctu y Kamier-Jako6coBuM jeqHaunnama paau
pauyHama Op3WHE M TNPHUTHUCKA JeToHauuje. M3 jemHaumHa ce MOKe BUAETH Ja ca IOpacToM
MaKCHMalHe 0CI000eHe TOTUIOTe MPH JETOHAIUJU pacTy U Op3uHa U npuTHcak. Tpeda umaTu Ha
YMY ¥ IPETXOJHO TIOMEHYTH MOPACT OCETIBMBOCTH. [IPMIIMKOM CHHTE3€ HOBUX BUCOKOCHEPTETCKUX
jemumema oTpedHo je Hahm Gamanc m3mely moOpux mepdopMaHCH U OCETIHPUBOCTHU jep HEPETKO
no0oJblIakhe jEAHOT JOBOAM JO moropmiama apyror. OBO BaXw M y TOTJEAYy MaKCHMalHE
ocnobohene Tortore npu aetoHanuju. Iloctoje onpeheHe crpareruje MPUIMKOM CHHTE3€ HOBHUX
Jjemmbemha Kako Ou ce oBa BpeHOCT noBeharia, o/ Kojux je jemHa oj Hajuenthe kopuimheHnx 3aMeHa
C-H ¢parmenTa y MonexymiMa ekcruosusa azotoM.* To ce 1oBoau y Besy ca moehameM rycTuHe
jep a30T uma Behy MOJIEKYJICKY Macy O TIOMEHYTOT (hparMeHTa Koju ce Mema. ! Pasmarpanu cy u
XHAMTOTETUYKH MyTeBH HACTAHKA MOJIEKyJla eKCIUIo3HuBa. Tako OM OHM KOjU cajpiKe a30T MOpalii Ja
HacTaHy O]l MOJIEKYyJia a30Ta KOJu MOCeAyje M3Y3€THO jaKy TPOCTPYKY Be3y. OHa Ou mopaina ga ce
packuHe panu (pOpMHpama Be3a 3HATHO HMXke eHepruje.*t MakcumanHa ocno6oleHa TomaoTa npu
JIETOHAIMJU HUje HY)KHO Beha yKOJIMKO je eHTannuja GopMmupama MoJieKysa ekcio3usa Beha. U3
jenHaumHe 3a Qmax CE€ MOXXE BHUICTH Ja OHA 3aBUCH W OJ CHTalnuja (popMupama Mpou3BOIa
JeTOHaIlUje, Te je M BHX MoTpebHo y3etn y o63up.!'! Crora, Moxe ce pehu na ofHOC OBe jBE
BEJIMYMHE 3aBHCH OJI cllyyaja Koju ce mocmarpa. Ca CTaHOBHILTA OCETJBUBOCTU Tpeba OUTH BeoMa
OTpe3aH MpPH CHHTE3W HOBUX JeIUbCHA jep MPEBEINKO MoBehame BpeTHOCTH Qmax MOXKE UMAaTH
HeratuBHe nocienuie. [lta Bumme, [Toumep ca capagaunmuma uctude aa nmosehame BpeTHOCTH Qmax
HHUJj€ HYXXHO 32 TO00JbIIake IETOHAITMOHKX nepdhopmaHcu. OH HHCHCTHPA Ha MPOHATAKEHY OalaHca
u3Mel)y KapakTepucTuKa MOIeKy/Ia U AeTOHAMOHUX neppopmancu.*t

2.4.5. BajaHc KHCeOHHKA

bananc kuceoHWKa mpejicTaBiba jeAHY OJ Mepa Koje ce KOPHCTE Y MPOIEHU OCETJBUBOCTHU
eKCIUTO3MBHUX MaTepujaia. OH y BEIIMKO] MEPH 3aBUCH O]l CaMe CTPYKTYpe jeumbema. [ oBopH o
KOJIMYMHHA KUCEOHHMKA Yy YJIO3UM OKCHAAIMOHOT CPENCTBA KOjH je y CacTaBy BHCOKOCHEPreTCKOT
MOJIEKYJIa WU CMeIIe ¥ Koju he MpUIIMKOM JIeTOHAIIU]e /1a IPEBeJIe YIIbEHUK MPUCYTaH Y JeIUbCHY
wn cvemn y yribenuk(1V)-okcun, a BogoHUK y Boay.** Jlo6ujeHa BpeHOCT MoKasyje y K0joj Mepu
he ce peakmuje okcuaanuje necuTu. JeaHa o npBux Gopmysa Koje Cy ce KOPUCTUIIE 3a pauyyHame
OBE BEIWYMHE Oua je:

OB — 100(no—nyg—2n¢c—2n¢cpo) 113
MOJIEKYJICKa Maca je,ZLI/II-beI-ba

pu 4emy je Ny Opoj aToma BOJOHHUKA, Nc Opoj aToMa yribeHuka, No 6poj aToMa KHMCEOHUKa, a Ncoo
0poj xapOoKCcHIHHMX Trpymna. Pa3BujameM BHCOKOCHEpPreTCKMX MaTepHjajia, jaBwiia ce morpeda 3a
MOAU(HKAIIjOM OBE jeTHAYMHE, TE CE Y HOBUJUM PaJOBUMa MOXke MpoHahu 00iuK:

1600(2nc+(h)+ny-no 1,

OB =— _
MOJIEKYJICKA Maca JeAJubemha
Bennuuna Nv mpencrtaBiba Opoj aToMa MeTajla YHYTap BHCOKOEHEPIE€TCKOT jeqUbeHha WIN
cmere. [IpernocraBibeHH MPOU3BOAM KOJU OHM J1ajy MPH €KCIUIO3HjU jecy oAroBapajyhu oKCUau.

[ITo je BpenHoct 6ananca kuceoHuka seha, To he Beha konuunHa yribeHuka rnpehu y okeuns, a
BOJIOHHMKA y BOJy U 00pHYTO. T0 3HauM 1a Mama BpeJHOCT OajlaHCca KUCEOHHKA yKa3yje Jja MPUIMKOM
netoHaije oapehenu aeo Monekyna nehe Outu okcugoBat. Takohe, jaBuhe ce u TparoBu yribeHUKa
y UBPCTOM arperatHoM cTamby. AMOHHJyM-HUTPAT U HUTPOTJIMLEPUH cy Mel)y peTKHM eKCIIO3UBUMA
KOjU HUMajy MO3UTHBaH OanaHC KHCeOHMKa. BehuHa mo3HaTtux jequmema OBE BpPCT€ IOMYT
TPUHUTPOTOJIyEeHA, MPUKPUHCKE KucenuHe 1 RDX-a nma HeratuBaH 6ajaHC KUCEOHUKA. 3a Pa3IUKy
0]l HOBHJUX HCTpaKHMBama Koja Cy ce 0a3upajia Ha TOME Ja C€ CHHTETHIY je[MIbEmha Koja uMajy
OKCHJIAIIMOHY M PEIYKIHOHY KOMIIOHEHTY YHYTap MCTOT MOJIEKYJa, paHHje Cy ce MpaBuie
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eKCIJIO3UBHE cMelIe. YTuIaj OaaHca KUCEOHHWKA Ha IETOHAOMITHOCT MOJIEKYJIa je JOBEO JI0 Tora Ja
Ce Taj CTapHju MPHUHIMI y HEKOj MEPH BpaTH, T€ CE YECTO KIACHUYHUM EKCIUIO3UBHUMA J10/1a]y
OKCHJaHCH paju noBehamba noMeHyre Bennuune. [lopen Tora, Moxe ce MPUMETUTH Ja Ce Y HOBUJUM
HCTPKUBAKBUMA TSKH U Ka MOAU(HUKAIINJH BUCOKOCHEPTETCKIX MaTeprjajia yBohemeM rpyma Koje
3a IUJb UMAjy Jia 1Mo0oJblnajy OalaHCc KUCEOHHMKA, Ka0 W MPOHATAKEHY HAauMHA 32 IITO JAKIIy U
e(pMKaCHH]y CHHTE3y OBHX jeumbemba, 115116

Kao mro je HanoMenyTo, 6aaHc KHCEOHHKA CE IOBOIU Y Be3y ca oceTspbuBolThy Mosekyia. He
MI0CTOje TauyHU TPEHIOBH KOjU OM MOIJIM Ja TOCTY)KEe HPUIMKOM OBaKBOT BHJA IPOICHE
ocetspuBoctu. Kamuer (opur. Mortimer J. Kamlet) u Anond (opur. Horst G. Adolph) cy ycrienu na
NIPUKAXy MOBE3aHOCT BPEJHOCTH hso M Oamamca kmceoHmka 3a oapeheHe kmace jemumema.’l
[Monwuiep ca capagHUIMMa, TIaK, UICTUYE JIa HEraTUBHE eHTalnuje popmupama Boje u yribeHuk(1V)-
OKCHJIa YKa3yjy Ha er30TepMHE peakilije lbUXOBOT HACTajamba, JOK KOJIMYMHA KHCEOHHKA YCIOBIJhaBa
koymunHy yribeHUK(IV)-okcupa w Boje Koju he HacTaTé MpH EKCIUIO3HMjU, T€ M KOJUYUHY
ocno6ohene Tormore.** Unmennna je 1a y Hajehem 6pojy ciydajeBa CYNCTaHIlE KOje HMajy BUCOKE
BpEAHOCTH OanaHca KUCEOHHUKa jecy oceTsbuBHje. OHO HITO je OUTHO y3€TH y 003Hp MpHU pa3zMaTpamy
OBE€ BPEAHOCTHU jecTe Ja cy nopehema Moryha caMo yHyTap MCTHX Kjlaca jeANbCHha, Maja ce U Ty
MoOTy jaBUTH u3y3eru. [Ipema Tome, BUCOKa BPeTHOCT OalaHca KHCEOHUKA yKa3yje Ha TO J1a MOCTOjH
MoryhHOCT na jenumeme Oyae oceTsbuBo. Mehyrum, kao mojeawHavaH (akTop HE MOXKE ca
curypronthy OKapakTepucaTH jeIumbemhe y MOTIely Berose ocersbusocty. 44113

2.4.6. YT1uuaj reoMerpmjcKux napaMerapa KpucTaJIHuX CTPYKTYpa

'eomeTpujcku TapamMeTp Cy 4ecTO OJl BEJIHMKOI 3Hayaja 3a MpoydaBamke KapaKTepPHCTHKA
excrto3uBa. MHore nHopmaryje o buma cy 1octymnne u3 KemOpuuke 6a3ze CTpyKTYpHHUX MOaTaka
(enr. The Cambridge Structural Database umu ckpaheno CSD)’ u neoprancke 6a3e kpucTamTHHX
CTPYKTYpHHX mojataka (enr. The Inorganic Crystal Structure Database wmm ckpaheno 1CSD).M8
[Iperparom oBux 0a3a Moryhe je BHIETH Kako H3TJIENaJy KpHUCTAJHE CTPYKType IO caja
CUHTETHUCAHUX jeIUbCHA.

be3 0063upa Ha TO /12 U ce pajii O TEOPH]CKUM HMIIH €KCIIEPUMEHTAIHNM CTyANjaMa, aHATH30M
FEOMETPUJCKUX MapaMerapa je moryhe mobutm mHpopmanmje o ocobmHama MehymMomnekyinckux
uHTepakuuja. Ha mpumep, jaumHa BOJZOHMYHE BE3€ je YECTO YCIOBJbEHA YIJIOM KOjU 3aKiamajy
{parmMenTn Monekyna koju Ty Besy rpaze.l!® Mcro Tako, TauHa mpupoja XajoreHHX HHTEpaKIuja
MOYKe 3aBHCUTH OJ] TeoMeTpHje cucrema. Moryhe je 1 1a reomerpuja cuctemMa 3aBUCH OJ IPHPOIE
unrepakuuja.’?® One cy jesan oz (pakTOpa Koju yTHYE HA MAKOBAHE y KPUCTAIHUM CTPYKTYpaMa.
ITo3Haro je 1a ca mopacToM e(pUKACHOCTH [aKOBamba pacTe U rycTuHa Kpucrana. Kamner-JakoOcose
jenHaurHe MpUKa3yjy yTUllaj TYCTUHE Ha JeTOHAIMOHEe repdopMaHce, Te je OBO jelaH O] MpuMepa
MOBE3aHOCTH '€OMETPHJCKUX MapamMeTapa U KapaKTEepUCTHKA EKCIIO3HBA.

Crynuje oBOr THMa HE MOpajy Aa ce 0a3upajy Ha CUCTEeMHMa KOjU OOyXBaTajy jeAMHUYHY
henujy kpucranma Wi HEKH Mamd TadyHO JAe(HHUCAHU J1e0. AHaIM3Ee Ce YecTO CBOJAEC M Ha
NojeIMHaYHe MOJIEKYJIe M lbUXOBE T€OMETPHjCKE Mmapamerpe. ToM NPUIMKOM Ce IOCMAaTpajy TyKHHE
B€3a, BAJICHTHU M TOP3UOHH YIJIOBU Y MOJIEKyNy. Jly)KuHa Be3e MOXke Ja yKazyje Ha IeHY jauuHy.
Kpahe Bese mory 6utu jaue u oOpHyro. IIpema Tome, MOCTOjU IIaHCa Ja je Jy>Ke Be3e JIaKile
packuHytH oj Kpahux. Ilpu ucTpakuBamMMa BHCOKOCHEPreTCKMX MaTepHjaja IocMaTpajy ce
Iy>)XKMHE Be3a Koje ce cMarpajy “okugauuma’. To cy Hajuemrhe Be3a usmely yribeHuka u azora 'y C-
NO: ¢parmenTty u Besa uzmely asa azora y N-NOz. Ykonuko cy Te Be3e AyKe, BbUXO0BA jaulHa je
Mama. TakBy Be3y je Jlaklle pacKuHyTH, Te€ O MOJIEKya KOju je moceayje OMo HecTaOMIHM)H.
CBakako, He Tpeba OUTH UCKJbYYHUB jep JeTOHAOMIHOCT MOJIEKYJIa 3aBUCH OJ1 MHOTUX (paKTOpa U HUje
je Moryhe oJpeIuTH caMo Ha OCHOBY jeJIHE KapakTepucTHKe.?

Onpehene BpeJHOCTH BaJICHTHUX YIJIOBA Cy KapaKTEPUCTUYHE 32 MOjeTMHE TUIIOBE XEMHUJCKH X
Be3a. Y jeumbebrMa y KOjuMa YIJbeHUK KOjU T'Paid YeTHPH JeJTHOCTPYKE Be3€ ca IPYrUM aTOMHUMa
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YIJI0BHM Be3a KOje YIJbCHHK Tpaau Ou Tpebano ma Oymay oko 109,5°. Mehyrum, ycnen pa3smudauTux
(dakTopa ce jaBibajy OJCTyMama OJ OBE BpeaHOCTH. Kol HNUKIMYHHMX jelUI-eHha OBAaKBa I0jaBa
JIOBOJIM JIO CTBapama HaroHa rpcrena. OH ce, Ha IpUMep, jaBJba Y MOJICKYTy Ky0aHa, Kao M FberOBUM
CYIICTUTYHCAaHUM aHano3uMa. [lokasano ce &a cy jeaumermha Koja MpUIaaajy OBoj KJIacH, a Caapixe
Behu Opoj HUTPO Tpyna Kao CYNCTUTYCHTE, Mambe OCETJbUBA HA yaap. 300T Te KapaKTEPHCTUKE Ce
MOCEOHO HCIUTYjy XCNTAaHUTPOKYOaH M OKTaHUTpokKyOaH (Cruxka 6). Benuku HanoH npcreHa
3aCHTYpPHO JEJIOM KMa yTHIaja W Ha BHCOKE BpPEJAHOCTH eHTalmuje QGopmupama. [Ipuimukom
JICTOHAIM]e OBAKBUX jeIUbEHa ocobal)a ce BerKa KOJIMYMHA CHeprHje. Y clydajy jeumbema Koja
MMajy TaKO3BaHY CTPYKTYpY KaBe3a PHUTHIHA CTPYKTypa y KOjOj YIJIOBH OJCTYIA]y O] paHHje
MOMEHYTHX, OYEKMBAHUX BPEIHOCTH HE MOpa J]a MMa 3a TOCIIeUIy caMo NoBehaH HaNoH NpcTeHa.
VKOJIMKO Ta jeIMibCHha UMajy CYNCTUTYEHTE, YeCTO J0JIa3u JI0 CTepHUX cMeTmu. Kao mocnenuna
TOTa OBAaKBa Je/IMIbEHA CE CMaTpajy TEPMOJANHAMUYKN HECTAOMIHMJUM y OJHOCY Ha U30MeEpe Koju
HeMajy oBaj THN cTpykType. CTyauje cy rmokasaje J1a Cy HeKa OJ1 OBUX JeIUbEHha YIIOPEIUBa UK YaK
Mam€ OCETJHHBA y OJJHOCY Ha TpHHUTpoTONyeH. +1%1

O,N NO, O.N NO,
O,N NO, O.N NO,
NO, O:N NO,

O,N O,N

NO, NO,

Cnuxka 6. CTpykTypa XenTaHUTpOKyOaHa (JIEBO) M OKTAaHUTPOKyOaHa (JIeCHO)

Panwmje je moMeHyT yTHIIa] pepacioelie HaeleKTprcama Ha OCET/bUBOCT U KapaKTEPUCTUKE
MOJIEKYyJIa, Ka0 W YTHIIQ] TpyINa YHyTap MOJICKYyJa Ha Mpepacroeny Haenekrpucama. O 3HaJaja je
MIPHUPOJIa caMe TPYIIe, Al B BCH TI0JI0Ka] Y OJJTHOCY Ha OCTalle aTOME H TPYIe KOje YHHE 10 CMaTpaHH
Monekyn. Cryauja paheHa Ha Pa3IUIUTHM TOJUMOPPHUM OOIUIIMMA TPUHUTpOTOdyeHa, 1,3,5-
TPUHUTPOOCH3EHA, XEeKCaHUTpoOeH3eHa u 1,3,5-TpuHuTponepxuapo-1,3,5-TpuasuHa mokazana je
3Ha4aj TOP3UOHOT yIJia HUTPO T'PYyIe Ha MPEepacroieNly HaeleKTpUCama y MeJI0M MOJIeKyry. Moxe
ce pehu 1a Ha Taj HAYMH BPETHOCT TOP3UOHOT YIila Y OBOM KOHKPETHOM CIIy4ajy IUPEKTHO yTHYE Ha

ACTOHAIIMOHE KapaKTCPUCTUKE MOJ'IeKy.]'IEl.122

AHanM3a TeOMETPHUjCKHX Iapamerapa MOXKE IOCITYKHTH Kako OM ce yCMepHuo Jajbu TOK
UCTpaXKuBama. JloHoIIeme 3aKibydaka HMCKJbYYMBO AHAJIM30M T'€OMETPUJCKHX IIapaMeTapa HUje
OPENoOpyYwbHBO jep je TMpoydaBame JETOHAMOHMX MepPOpMaHCH M KapaKTEPHCTHKA
BHCOKOCHEPIeTCKMX MOJICKYJIa CJIOKEH MpOIeC KOju 3axXTeBa pa3MaTpamke MHOTHUX YHMHWIIANA O
KojuMa je Beh 6uo peyn.

24.7. YTunaj HekoBajJeHTHUX HHTEPaKUMja

HexoBaneHTHe MHTEpakuWje Cy OJl BEIUMKOT 3Hayaja 3a CTPYKType M KapaKTepUCTUKE
BHCOKOEHEPIreTCKUX jeANbEeba. Y TPUIIOT TOME TOBOPH U CTyaHja paleHa Ha excruiosuBuma FOX-7
nu TATB koja je mokasana fa je jakoha cMHIIamka apoOMaTUYHHUX HPCTEHOBA Y KPUCTAIHUM
CTpyKTypama MOMEHYTUX MOJIeKyla KJbYyYHH (PakToOp KOjU yTUUe Ha Pa3IUKy y OCETJbUBOCTH Mehy
0BUM MoJeKy/uMa. 2 CBe HeKOBaJIeHTHE MHTEPaKIIUje KOje Ce jaBJbajy y KpHUCTATHUM CTPYKTypaMa
MOTy c€ MOJAEIMTH Ha EJIeKTPOCTaTHUKe M jauncep3noHe. O]l elIeKTpOCTaTMUKUX HajBUIIE CYy
IIpOy4YaBaHe BOJOHHYHE U XaJOreHe HHTEepaKIyje, JOK Cy y CIIy4ajy AUCHEP3UOHUX TO -7 CTEKUHT
uHTepakiyje. 360r cBOT crieupUUHOT 3HaYaja, XaoreHe uHrepakuuje he 6utu 3ace6HO pazmarpase.
Boponnune uHTEpakiyje ce jaBibajy u3mel)y BOJJOHHKA BE3aHOT 3a aTOM KOjH j€ eJIeKTPOHETaTUBHU]U
OJ1 Hera M HEKOT JIPYror aToMa Ui rpyre dorare enekrponuma (Cruka 7).2* One mory na ce jase y
OKBHpY HCTOI' MOJIEKy/a MK u3Mel)y pasmuuutux mosiekyna.'?* CTeKUHI MHTepaKiMje jaBibajy ce
usMel)y apomatiuHux npcrenosa'? (Cruxa 7). Tlocneauina cy HOCTojamba KBaJpyIOJIHOT MOMEHTA Y
OBAaKBUM MOJIEKYJIUMA.
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ey 7 -

Cnuxka 7. inyctpanuja BOZOHUYHUX (JIEBO) M TT-T CTEKWHT MHTEpaKIUja (AecHO). X je aTOM HIIH
rpyIia Koja je eJIeKTpOHEeTaTUBHU]a O] BOJIOHHKA, Y (aTOM WX aHjoH) Wwin Y-Z (MOJIEKYJ WIN
dparmenT) je akuenTop BogoHuuHe Bese. 2412

[Tpumep Ha KojeM ce Hajuemrhe npuka3zyje 3Havaj BojgoHNYHKX Be3a je TATB. OBaj ekcruio3us
nMa o0pe ieToHalmoHe neppopmMance Koje He rmpaTu noBehana 0CeT/BUBOCT, KAo IITO j€ TO 0OMYHO
ciydaj. Cmatpa ce 1a je nenom 3a To oaroBopHa -NH: rpyna. Kako ona nma no3utruBaH MHIYKTUBHH
edekar, OHa JOTPUHOCH CMAambEhy MO3UTUBHOT €IEKTPOCTATHYKOT MOTEHIIMjaJIa H3HA IICHTpaTHe
peruje MOJIEKYJCKE TOBPIIM apoOMaTUYHOT NpCTeHa oBor Mosekyna. [lopen Tora, yBohemeM oBe
rpyme ce crBapa MOryhHocT 3a opmMupame BOJOHUYHUX MHTEpaKiivja u3Melhy \be U HUTPO TpyIe.
IIpu ToMme, moryhe je ma ¢opmupane uHTepakuuje Oyay M UHTEp- U HHTpamosiekyicke. Cae
MMOMEHYTO 3a MOCIeANnIly nMa moBehame TepMalHe MPOBOJBUBOCTH, T€ CE CMamyje BepoBaTHOha
dbopmupama xapumra. JlokaszaHa je 1 Be3a u3Mel)y BOJJOHUUHUX MHTEpaKiija U moBehamwa rycTuHe
kprcrana.'?® He tpe6a 3anemaputy na ce y nomeHyTroM TATB-y nopea BOoJOHHYHAX jaBIbajy W M-T
CTEeKUHT MHTepakuuje. Y jeJJHOj OJ cTynuja pa)eHuX Ha OBOM EKCILIO3UBY CE€ UCTUYE YIPaBO 3HAYA]
BOJOHHMYHMX Be3a TpH (OpMHpamy CTeKMHT HHTepakuuja.'?’ I'emepanHo, oBe MHTepakimje Cy
3aCTYyIJBEHE KOJI €KCIUIO3MBAa YHMjH MOJICKYJIH CaJp)Ke apoOMaTH4HU mpcTeH. [IpoydaBamem rpyme
KOKpHUCTalla TPUHUTPOTOJIYeHAa U Pa3IMUUTUX apOMATUYHMX jeluibera npumeheHo je ma cy m-m
CTEKUHT MHTEPAKIM]je HajBehnM JIEJIOM OJTOBOPHE 3a MOOOJBbINAkE JICTOHAMOHUX TIephOpMaHCH Y
oBakBUM cucteMuMa.'?® Cimunm pesynTaTé m00HMjeHM Cy M y HCTpakuBamy Koje je paljeHo Ha
XHMIPOKCHIAMOHMjyMCKAM COJIMMa KOjé Ce CBPCTaBajy y BHCOKOEHEpreTcke Matepwjame. 120
AHanu3upameM CTPYKTYype OBUX jeIUI-CHa, MpUMeheHo je na mMmajy Behy T'yCTHHY OJf CBOJUX
npekypcopa. KomOMHaAIMjoM eKCIEpUMEHTAIHUX W TEOPUJCKUX HCIUTHBama J00UjeHe Cy
uHdopMalMje 0 UHTepaKIMjaMa 3aclIyKHUM 3a TakBy cTpykTypy.'?® ¥V oksupy ucror cioja cy ce
jaBJbajie BOJOHWYHE, a M3Mel)y cliojeBa T-T CTEKMHI WHTEpakiuje. Pesyntatu uctpaxuBama Cy
MOKa3aly Jia Cy yIpaBO OBE Jpyre YCJIOBHJIE paclope] MOJEKyja y KPUCTAIHOj PELIeTKU, T€ CY
OJIFOBOPHE 32 BEJIMKY I'YCTUHY OBHX KpHcTaia. AHM30TPOIHja KOja ce jaBJba Y MOIJiely HHTepaKlnja
y OBOM MaTtepHjajly je OJrOBOpHA 32 lUXOBY CMambeHY OCETJHHBOCT Ha ynaap, TPEwe M yTUYe U Ha
noboJsplame AeToHauMoHuX nepdopmancu. OBa mojaBa je Beoma uecTa MPU CHHTE3H Mambe
JIETOHAOMIIHUX KPUCTala U KOKPUCTaJa U 0 0] he OuTH BHIlle roBopa y HapeaHoj obmactu. OHO MITO
ce MOXKE€ 3aKJbYUYHUTH jecTe Ja Cy HEKOBAaJICHTHE WMHTEpakiyje Bpjo OuTHe 3a (IeKCHOMUIHOCT
KpHUCTaJla, a CAMUM TUM H 32 BbUXOBY OCETJHUBOCT.

2.4.8. CJ100012aH IPOCTOP V KPUCTAJHO] pEIIeTKH

ITpema Kamuier-JakoOcoBUM jeTHauMHaMa ryCTHHA MOJIEKYIa je jeslaH of] (pakTopa Koju yTude
Ha JIETOHALMOHU MIPUTHUCAK U Op3UHY JeTOHalje. Y MHOTUM CllydajeBUMa ce oHa rnoucroBehyje ca
I'YCTUHOM KpHCTasa Hako Ce Te JBE BPeHOCTH MOTY pasznukoBaty.* Uak M pa3inuuuTu nomMopdHu
o0NMMIM HEKOr KpUCTaJla MOTy MMAaTH pa3jInuuTe KapakTepUCTHKEe KOje YTH4y Ha
neronabumHoct.*1% Jenno ox TuX cBojcrasa jecTe c10601aH IPOCTOP 110 MOJEKYNY Y KPHCTAIIHO]
pewetku. OH ce pauyHa nomohy jenHaunHe:

AV =Vopp = Vin™

npu uemy je Veff IpeTHOCTaB/beHa BPEIHOCT 3allpeMUHE MOJIeKysla Mpema Kojoj je edukacHocT
nakoBama 100%, a Vint je 3ampeMuHa 3a KOjy ce cMaTpa Jia je CTBapHa 3allpeMHHA MOJIEKyNa Y
jemuanaHoj hemuju kpuctana. BpemHoCT Veff je Moryhe JOOMTH YKOJMKO Cy MO3HATH MOJALU O
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jemuHU4YHOj henmuju, Mpu 4emy ce MPEeTIoCTaBbha Ja OH 3ay3uMa eHy ey 3anpemuny. [Jobuja ce
U3 jeIHaYMHE:

Veff — M/p44,l3l

y K0joj je M MollekyJicka Maca, a p TyCTHHa Kpuctaia. [loMeHyTy BpeTHOCT HHje TeIIKO JOOUTH, aJin
ce mpo0JIeM jaBJba MPHIIMKOM opelrBama BpeTHOCTH Vint. YKOIUKO OM ce mocMarpaia 3anpeMuHa
Kojy 3ay3uma nospir o 0,001 au eneKTpoHCKe T'yCTHHE, 0Ba BPSIHOCT OM OMIa MPAaKTHYHO UCTa KAo
1 Vefr. [Ipemnoxkeno je momepame rpanuie Ha 0,002 au. Mehyrum, npumeheno je na ce koepuijeHt
MaKoBama, KOjU MPECTaBiba OJHOC BPeAHOCTH Vint B Veff, 32 Hajehu Opoj KpucTaia jaBjba y HCTOM
orcery. Ha 0CHOBY BpeJHOCTH TOT KOJIMYHHKA MPEJIOKESHO je J1a Ce 3a CTBApHY 3alPEMUHY y3uMa
oHa Kojy 3ay3uma ospui o1 0,003 au enekrpoHcke ryctune. 813!

HcrpaxkuBama cy mokasana jJa MocToju TPEH KOjU yKasyje Jia BUIIE CIIOOO0IHOT MPpoCcTopa y
KPHCTAIIHO]j PELIETKM YMHH Taj KPHCTAJ BUIE OCET/bUBUM Ha yaap.** Jom yBek Huje yrBpheHo 1mra
TO TA4HO TOBE3Yje JABE IOMEHYTE BEMUYUHE, aJli TTocToje oapeheHe npernocraBke. [Ipema jeaHoj o
BUX, cI000JIaH TIPOCTOP OJIaKIIIaBa KOMIpPECH]y u3a3Bany yaapoM. OHO mTo Tpeba y3eTu y 003up
jecTe a ako KpHCTaJlHa penieTka Oye N3JoKeHa yaapy Wid HEKOM APYroM CTHMYJIAHCY JI0JIa3u JI0
npeHoca eHepruje. OHa ce J0/7aje eHEPTHUjH KO0ja ce jaBJba ycien Aedopmaliije KPUCTAITHE PeIeTKe,
Te ce Moke cTBoputH kapumirte. LlIto je Beha negopmarinja, 0THOCHO MpoMeHa 3anpeMuHe, To he u
TepMainHa eHepruja Outu Beha. Ha oBaj HaunH ce 00e30elyyje 10BoJbHA KOJTUYMHA €HEeprije moTpeOHa
na ce npehe eneprercka OGapujepa U OTHOYHY MPOIIECH EKOMITO3HITH]E KOJU BOJE A0 JIETOHAIIH]E.
Ono mrTo je panuje Beh momenyto jecte aa ce packugame C — NO2 u N — NOz Be3a cMaTpa KJbydHUM
3a MoYeTaK JEKOMITO3MIMje KOja BOJM 10 JAeToHanuje. [Ipyra mpermnocTaBka ce ociama YIpaBo Ha
to. CMaTpa ce /a je MHOTO JaKile pacKMHYTH Be3e u3Mely yrjbeHHKa M a30Ta U3 HUTPO TpyIie,
OJIHOCHO a30Ta U3 CKeJieTa MOJIEKyJla M a30Ta U3 HUTPO Ipyle KOju ce Hala3e Ha MOBPIIU KpUCTala
WU JIeJIOBUMa y KOjUMa TIOCTOje IIYIUBMHE Y OJHOCY Ha OHE KOje C€ Haja3e r'yCTO CIIaKOBaHE y
YHYTPaIIlkOCTH KpUcTaia. Pasmarpan je U MpUCTYI mpeMa Kome ce HHPOpMaIrje O Be3U MaKOBamba
Yy KPUCTATY ¥ OCETJHMBOCTH Ha yAap UCTOT 100M]jajy Ha ocHOBY Xupiidenaosux nospil. [lo3HaTo je
Jla Cy KPUCTAJIM Y KOjUMa C€ jaBJhajy jaue MehyMOJIEKyJICKE HHTEPaKIMje y OKBUPY UCTOT Clioja, a
cnabuje m3mely ciojeBa OTIOPHHUjH HA yaap. To je mociemuia Jakmer “Kin3ama’ cliojeBa MpU
ynapy. Ha Taj HaunH ymamyje ce KpTOCT MaTepujajia u BepoBaTHoha cTBapama xapuiita. Ha ocHoBy
XupuidenaoBux MOBPII c€ MOTY JOOUTH MOJALM O MHTEpaKiHjaMa u3Mely MoJieKkyla y KpucTary
KOje MoTy 6uTH 106ap mokasaresb oceTsbuBocTH. 448132

Kao mTo je Ha moueTky pedeHo, IyCTHHA KpHUCTaja ce KOPUCTH Kao mapamerap y Kammer-
JakoOcoBuM jeqHauMHaAMa, Ta MOXE MMAaTH yTHIaja Ha Op3MHY M NpHUTHCAaK JeToHaruje. [Toctoje
pUMEpH Y KOjIMa Cy BPEAHOCTH THX NeppOPMAHCH BEIHKE YIPKOC CMAEHO] BPEAHOCTH YKYITHE
TOIJIOTE KOja ce ocnobaha mpu neronanuju. Pasior 3a To jecte ympaBo BeJHMKa T'yCTHHA KpHCTasa.
Cmarpa ce 1a oHa HEMa KJbY4YHY YJOTY IpPH NOOOJbIIaBamy AETOHAIMOHUX mepdopmancu. [Ipu
CHHTE3HM HOBUX MaTepHjaia, IPUCYTHH]U Cy IPUMEPH y KOjuMa J0J1a3u 10 nosehama IryCTUHE, allk U
eHTannuje popmupama. Jenan o mux je seh nomenyro nosehame ognoca N/C y monekyny. Ha Taj
HauuH ce nosehasa eHTannuja popmupama, aju pacte u rycruna jep ce C-H rpyne memajy a3oToMm.
Berosa maca je Beha on mace rpyme kojy mema. lIpum HMCTO] MM 3aHEMapJbUBO MPOMEHEHO]
3allpeMUHH, OBO JIOBOAM J10 nosehama ryctune. Tpeda Outu onpesaH npu nosehaBamwy BpeHOCTH
NPUTUCKA M Op3MHE JeTOHAIMje Ha OBaj HAUMH jep ce MOXKe 3HAuajHO YTHIIATH Ha OCETJHUBOCT
MoJtekya, 44

buTHO je HarOMeHyTH J1a MJIaHApHU MOJIEKYJIH HE MOPajy TPaJUTH KPUCTAJIHY pelieTKy Behe
I'YCTHHE y OJHOCY Ha MOJEKyle KOju HHCY IulaHapHd. Ha ocHOBy Tora Huje u3HeHalyjyha Hu
YUIbEHUIIA J]a TUIAHAPHOCT HE yTHYe Ha BPEJHOCT CIO0O0JHOT MPOCTOPA Y KPUCTAIHO] PEIIETKH.
OuekuBaHo je na ca nosehameM cI000THOT MPOCTOpPA y KPUCTAIHO] PEIIETKH OTMajia I'yCTHHA.
IToctoje onpehenn npumMepu Koju TOBOpE y MPHUIIOT TOME J1a HUje YBEK MoTyhe ycrocTaBUTH OBaKBY
BE3y M J]a Ce OBAKBH 3aKJbYUIlU HE CMejy JOHOCHTH 0€3 JeTa/bHUjUX HCTpaKMBama.
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JenHa oIl peTKUX J0Ka3aHUX MOBE3aHOCTHU jecTe OHa u3Mel)y cTBapHe 3ampeMuHe MOJIeKylia U
CJII000THOT MPOCTOpa MO MOJIEKYNy y KpucTanHoj pemerku. Ca nmoBehamem jenHe o BpeIHOCTH,
pacte u apyra. Beha BpeHOCT cTBapHE 3anpeMHUHE MOJIEKYia 3Ha4M Aa je MmoJiekyn Behu. [lo3narto
j€ Ja ce TaKBU MOJICKYIIH TeXKe MaKyjy 300T CBOje BOJIyMHHO3HOCTH. 300T TOTa IPUIMKOM ITaKOBamba
OCTaje J10CTa Pa3HoT IPOCTOPa U TO je OHO HA IITA 0Ba Be3a ykasyje.**

2.4.9. Yrunaj pasziauke v eaepruju HOMO u LUMO opourtasaa

Jeman oH Hajayxe KopuIIheHHX HaYMHA 3a MPOLEHY OCET/HHMBOCTH MOJIEKYJA jecTe pasiiiKa
Mmehy eneprujama HOMO u LUMO op6wurana. [IpBe npencraBsbajy MomymeHe MOJIEKYJICKe OpOuTaie
HajBuine eepruje (enr. highest occupied molecular orbital), a nqpyre npa3ue mosekyicke opouraie
Hajamke enepruje (enr. lowest unoccupied molecular orbital). Ose opGuTase cy Hajipe npoy4yaBane
300T BLUXOBOT YTHIIaja HA PEAKTUBHOCT MOJIEKYJIa, aJld je TpruMeheHo /1a ce CauYaH KOHIETIT MOXKe
NPUMEHNTH ¥ y TIorneay crabmmHoctH Monekyna. 33134 Cymruna oBor mpummmmna 3a nobujame
nH(popmalrja 0 0CETIBUBOCTH MOJIEKYJIa C€ CBOJAM Ha TO Jia C€ MPHJIMKOM KOMIIpECHje KPUCTaIHE
CTPYKType cMamyje pasiauka u3Mmel)y BajieHTHe M mpoBojaHE Tpake. Ha Taj HauuH ce ojakuiaBa
npenas3ak ejaekTpoHa y nodyheno crame. Camum TuM noBehaBajy ce IIaHCce 3a OJIUTPaBamke XEMHU]JCKE
peakuuje, Koja y ciydajy BUCOKOCHEPIeTCKHX JeME-eHha MOXKE pe3yiaToBaTu aeToHanujoM. OBaj
IPUHIMTI 3aXTEBAO je YMoTpedy ampoKcHMAalHja 3apaj Jakier padyHama enepruja.*!®® Ymecro
€Hepruja BaJICHTHE W MPOBOJIHE Tpake pauyHajy ce enepruje HOMO u LUMO, ogHOCHO pasnuka y
HBUXOBUM €HEprujama:

AE = Eumoy — Emomoy ***°

[lto je m3pauyHata BpemHocT Beha, cmarpa ce ma je mosekyn ctabwiHuju. Besza usmely
OCETJPMBOCTH MOJICKYJIa U TIOMEHYTE Pa3JIMKe Y EHEPTrUju MOTBpheHa je cTyanjoM Koja je paheHa Ha
24 mutpoammHa.’®® V uctpaxmBamy je kopumhena Teopwja ¢yHkimuoHama rycture (B3LYP
(dbyHKIIMOHAN), Ka0 U ceMuemnupujcka metona PM3. Pesynratu nobujenu teopujoM (QyHKIIMOHATIA
T'yCTUHE Cy OWIIM 3a10BoJbajaByhu. MelhyTum, mokasaio ce 1a CEeMHUEMIMPUjCKE METOIe HUCY T00ap
n300p 3a UCIUTHBAKE OCETJHMBOCTH MaTepujaja Ha OBaj HaA4MH. 3ampaBo, Beh ce U3 oBe crynuje
MOrao TpeABUICTH jelaaH o] mpobiema Ha Koje je ykaszao [lonuiep ca cBOjUM capaJHHUIMMa
celaMHaecT roauHa kacuuje. OHU Cy ypaawiM cTyaujy Ha 12 pasnuuuTUX HUTpoapomara Koja ce
3acCHMBala Ha Teopuju (QyHKIMOHANA TycTHHE M XapTpu-Dok Mertomu.™*’ Pauynamu cy pasnuky y
eneprujama HOMO u LUMO noGujeny paznmuuutuM (GyHKIMOHAIUMa TeopHje (yHKIMOHAIA
I'YCTHHE, Kao U XapTpu-PoK METOJ0M M NOpEeNwIn U3padyHaTe BPEJAHOCTU ca BpeAHOcTUMA hsp.
[IpBo mTO je M3 MOOHMjeHHX pe3ynTara MOTJO Jla CE YOUH jeCTe pa3jiMKa y eHeprujama J00HjeHUM
noMmohy paznuuutux mMeroaa. HopManHo je na Te pa3iMke HOCTOje jep CBaka METOJa MMa CBOje
0Cc00EHOCTH, AJIM KJbYYHH MPOOJIEM je TO IITO OM Cce 3aKJby4lM U3BEJCHU U3 THX BPEAHOCTH JOCTa
pasnukoBaiu. Ha nmpumep, camo je PBE ¢dynkimonan ykasao Ha 1o na je 2,3,4,6-TeTpaHUTPOAHMINH
ctabunHuju ox TeTpuia. [Ipema pesynraruma 10061MjeHUM OCTAIUM METOJaMa, CUTYyalllja je OOpHyTa.
VY oapehenum ciydajeBuMa Cy ce CBE MCIMTHBaHE METOJIE MOKa3aje Hemoy3JlaHuM. To je moryhe
WIYCTPOBAaTH pe3y/ITaTUMa J0OMjeHHM 3a TPMHUTpoOeH3eH M TpunuTpoTomyeH.'®’ Emeprercka
pas3iuKa y MOJIEKyNly TPUHUTpoOeH3eHa nooujeHa Xaptpu-Pok meroom uzHocu 12,04 eV, ok je y
MoJIeKy1y TpuHHTpoTosyeHa 11,79 eV. V cayuajy B3PWO1 dyHkumonana pasnuka y MOJEKyly
TPUHUTpOOEH3eHa M3HOCH 5,33 eV, MoK y Moslekyny TPHHMTPOTOJyeHa MMa BpegHocT 5,02 eV.
®dyukiuonan PBE naje HemTo Huke BPeHOCTH, alld OHE OMNET UAY Y KOPUCT TPUHUTPOOEH3EHA.
Bpennoct pasnuke y enHeprujama HOMO u LUMO y oBom ciyuajy uzHocu 3,08 eV, a 3a
TpUHUTpOTOIYeH 2,98 eV. Hcra curyanuja je u npuinkom kopuirthewa M06-2X pyHKIIMOHANA, TIPU
YeMy je BPEIHOCT 3a MOJIEKyNl TpuHHTpoOeH3eHa 8,09 eV, a 3a tpunurpotoiyen 7,78 eV. CBu
HaBe/IeHU pe3ynTaTH ynyhyjy Ha To Ja je TPHHUTPOOEH3€H cTabuiIHMjU y oBOM mnapy. Mnak, no6ujene
BpenHocTH hsp 32 0Ba /1Ba jeIMbEeba Cy MOKa3aje /1a je 3apaBo CaCBUM CYIPOTHO, TE Ja je KpUTUYHA
BUCHHA 3a TpUHUTpoOeH3eH 100 cm, a 3a TpuHuTpoTONIyeH 160 cm. JloOHjeHn pe3ynTaTy yak U aKo
Cy y CKJIQJy ca eKCIIEPUMEHTAIIHUM M0 NMUTaky TPEHAa HE OCIHKaBajy pa3lIuKy Y OCETJbUBOCTU Ha
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npaBu HauuH. Jlobap npumMep cy pesynratu 1ooujenu ¢pynkuunonaaoM PBE 3a nUKpUHCKY KUCETUHY
u DATB (1,2-nuamuno-2,4,6-tpunutpoOensen). [lpema BpeaHOCTHMa 3a pa3iuKy y €Heprujama
HOMO u LUMO nukpuHCcKka kucennHa 0u Tpedarno na Oyne 3a Hujancy ocetspuBuja oq DATB-a jep
je pasznmuka y eHeprujama csera 0,03 eV y kopuct DATB-a. Pesynraru tecra hsp cy mokasanu aa je
pasiuKa y 0CeT/bUBOCTHU U3y3eTHO Bemuka. ' 3a mukpuHCcKy KucenuHy je KpUTHUHA BHCHHA 87 cm,
1ok je 3a DATB wak 320 cm. Kao mro ce Mo)ke BHAETH M3 OBHUX pe3yiTara, MOCTOje BEIUKU
npobnemu y Kopenaruju paznuke y eneprujuy HOMO u LUMO u oceT/pHBOCTH MaTepHjajia Ha yap.
Moke ce 3aKJbYYUTH Ja Pe3yITaTH €HEPreTCKe pasjiKe y BEJIMKO] MEPH 3aBHCE Of KopuinheHe
METOJIe, IITO OCTaBjba CyMIbY NPWIMKOM TyMadema OBe BpcTe pesynrata. Camu ayropu pana
WHCHUCTHPAjy Ha TOME JIa je Tperika GOKyCUpaTH UCTPAKHUBAHA HA CAMO jeTHY OCOOMHY M M3BJIAYUTH
3aKJbydKe U3 He. MeTudy 11a je mporiec KOoju BOU JI0 JETOHAIM]E CII0KEH, Te 1a je HeMoryhe nooutu
cBe MH(pOpPMAIIHje O OCETJBUBOCTH U3 CaMO jeHOT Kopaka. KoMOMHAIMjOM pa3IMuuTUX METO/a U
npucTyna je Moryhe CTBOPHTH pealHujy CIUKy O KapaKTepHCTHKaMa jeumerba. 3’

2.4.10. NMR xemujcku nomepaju

Pahene cy 6pojue NMR crynuje xoje ucnutyjy NMR xemujcku momepaju Kao jelaH o]
(hakTOpa KOju MOTEHIMjATHO YKa3yjy Ha OCETJAMBOCT MOJIEKYyJa €KCIUIO3MBA. 3€MaH je ca CBOJUM
capaJHUIIMa JI0IIa0 70 OpOJHUX 3aKJbydaKka Ha OBy TeMmy. McTpakuBama Cy IpeTekHo Oa3upaHa Ha
>N NMR ekcnepumentuma. 3eMaH je MCOMTUBAO TPYIy HOJMHUTPOAMMHA, T€ je MPOHAIIA0 BE3y
mehy N momepajuma a3oTa 3a Kkoje je Be3aHa HUTPO Ipyla HHUTPOAMHHA M KBajapaTa Op3uHE
neronanuje.’*® Hexn of mcnuTHBaHWX MONEKy/la HHCY jOII yBeK OMIM CHHTETHCAHH, ma cy N
romepaju, Kao U Op3uHe JeToHaluje Teopujcku npeasuhenn. OHO MWTO je OUTHO HAIIOMEHYTHU jecTe
na cy npaheHa moMepaju OHUX a30Ta KOju YMHE HUTPOAMUHCKY TPYIy Y K0joj je Be3a u3mehy nBa
a3oTa Hajciabuja y MOJIEKYITy, OJIHOCHO YMje PacKUIamke Be3e MOXKE OMTH “OKHaad” KOJU BOAH JI0
neronanuje. KBampar 6psune neronarmje 1 °N momepaja a30Ta 3a Koje je Be3aHa HUTPO Tpymna
HUTPOAMHUHA TIOBe3Yje (hopMyra Koja je Bapujarmja popmyne Epanc-Tlonanu-Cemenos. '8

VY morneny mHunmjanuje ymapom, npumehena je moezanocT NMR xemujckux momepaja u
eHepruje maaa (er. drop energy). Pesynraru cy yka3ajiu Ha pa3iHIUTOCT JTHHEAPHUX M IUKIHIHUX
noJiMHUTpoaMuHa. Koy TMHeapHuX MOJIEKya IPBO ce pacKkua Be3a u3Mel)y JiBa a30Ta yHyTpalllmbhe
HUTPOAMUHCKE TpYyIe, JOK Ce KOJ IUKIMYHHX PAcKHla HCTa Be3a, Al y OKBHPY CIOJbAIIHbEe

HUTpOaMHUHCKe rpyme. '

3eman uctuye aa ce ynorpeba NMR nomepaja y cBpxe HCIUTHBamba OCETIJbUBOCTH 3aCHUBA HA
YUILCHUIM Ja TIOMEpaju JI0CTa 3aBUCE OJf CTEPHUX YCIOBAa Y MOJICKYNy, ajld M EJIEeKTPOHCKUX
KOH(]HUTypalrja OHOT Jiejia MOJICKYJa y KOjeM IPBO J0JIa3Hu JI0 PEeaKiyje, OJHOCHO KOjU MPEICTaBba
,»OKHJau* 3a neToHanyjy. OHO IITO Cy UCTpa)KuBama I0Ka3aja jecTe Ja ce y 3aBUCHOCTH O] HauMHa
vHuIHjamuje nocmarpajy °N NMR xeMujckux nomepaja 3a pasiMuuTe aToMe a30Ta HUTPOAMHHCKE
rpyme. 3a ciaydaj ja ce HHULMjalMja BPIIM YAapoM oCcMaTpajy ce IMOMepaju a30Ta 3a KOju je Be3aHa
HUTPO IpyIla Koja je OKapakTepucaHa Kao ,,0kunad‘. Mehyrum, ako ce HHUIMjanrja BPIIU TOIIIOTOM
WM eJICKTPUYHOM BapHUIIOM, KJby4HA Cy IOMEpaju a30Ta U3 caMe HUTPO rpyme ,,0kuaada”. Takobe,
nponahene cy Bese usmehy *C NMR nomepaja yribeHHKa 3a Koje Cy Be3aHe HHTpO Ipyle y
MOJIMHUTPOAPEHUMa U: OCETJPUBOCTH Ha yJap, €JIeKTPUYHY BapHUILy, TEMIeEpaTypy Najbema U
aKTHBAIlMOHE €HEPrHje 3a peaklujy TepMaiHe aekoMnosunyje. OBakBe Be3e omoryhasajy notpedHe
nH(pOpMalHje Kako OU ce JAeTeKTOBAIN aKTHBAIMOHH IIEHTPH HOMEHYTHX MoJekyna, 139141

Moxe ce pehu na je 3nHauaj ynorpebe NMR-a y oBakBUM HCIUTHBamHMa TO HITO [Jaje
uHpopMalMje 0 MEXaHU3MY JICTOHAIlMje Ha MUKPO HUBOY. Tpeba HarjaacuTH ja ce OBa UCIIMTUBAMKbA
Bpiie y pactBopy. Ca apyre crpaHe, BpJO 3HadajaH (DakTop 3a MCIUTHBAEHE BHCOKOEHEPETCKHX
MaTepHjajia jecTe HBbUXOBa KpucTamHa pemieTka. OHa MMa BEIMKOI yTHIaja Ha CTAOMIIHOCT OBHX
jemumema. IlocToje pagoBH KOjU TOBOpE y MPHJIOT TOME Ja Ha HMH(popMaluje 0 MOMEHYTOM
MEXaHH3MY OBa pas/iKa HeMa 3HauajHujy ynory, 40142
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2.5. XaJjiorene nHTEepaKIHje

VYHuja 3a uucty U npumemeHy xemujy (opwur. International Union of Pure and Applied
Chemistry wnu ckpaheno IUPAC) uznana je mpenopyky o aeHHUCAY XaJOTEHHUX MHTEpPaKIdja
2013. rogune. [Ipema T0j neUHUIIUH XAIOTEHE UHTEPAKIIMjE CE jaBJbajy u3Mel)y eneKTpohuITHIX
MoJipydja Ha XaJOTeHUM aTOMHUMA U HYKJIeO QMITHUX TOpydja HEKOT JPYror aToMa. XaJloreH U IpYyTu
aToM (Koju, Takolje, MOke OUTH XaJI0reH) MOTY TIPHIIAJaTH KCTOM MM PasIHduTUM MojeKyauma. 143
OBe umHTEpakIyje ce jaBjbajy Kao IMOCIEAWIa aHM30TPOIHje ENEKTPOHCKE T'YCTHHE OYX G-Be3e.
Cno6oaHu eNeKTpOHCKH MapoBH (OPMHPAjJy MPCTEH HETaTUBHOT €JIEKTPOCTATHYKOT MOTEHIUjajia
OKO XaJIoTeHa OCTaBJbajyhu KpajibH J1e0 KOjU je Y paBHH G-Be3e MO3UTHBHHUM. Taj €0 ce Ha3uBa O-
myrmsuaal* (Cruka 8).

C-IIyIUBHHA
-

Cnuka 8. Tlpuka3 G-IIyIUbHHE Ha MaIy €JIEKTPOCTATHYKOT TIOTEHIMjaJIa jOT0BOIOHHKA (JIEBO) U
CTPYKTypa joJOBOJOHHUKA (ecHO). 3eeHa 060ja o3HauaBa obmact usmel)y -26,26 u 0,00 kcal/mol,
xyta m3mehy 0,00 u 12,56 kcal/mol, a npsena usnazg 12,56 kcal/mol.

Cnuune mojaBe cy npumehene u kox atoma 16, 15, u 14. rpymne, Te CBU OHU MOTY Ja Tpaje
aHanorHe nHTepaknuje.*>14® MeljyTum, xamoreHe MHTEpakKIje Cy ce W3BOjUIIE IO CBOM 3HAUajy.
Jomr y nBanecerom Beky cy nmpumeheHa oapeleHa oacTymnama y KpHCTATHUM CTPYKTYpaMa MojeIHHIX
xanorena.}*’ 9 To je noBeseno y Be3y ca 10 Taja HEMO3HATHM XaJOT€HHM HHTepaKiujama. Panuje
Ce CMaTpaJIo Jia U3HAJI XaJOreHa KOjH rpajie Be3e ca aTOMUMa Marbe eJICKTPOHETaTUBHOCTH MOXKE J1a
MOCTOJH CaMO HEraTHBaH EJICKTPOCTATUYKU TMOTeHIMjasl. Pa3Boj paduyHapcke XeMmHje 0OBEO je JI0
HOBOT TIOTJIeAa Ha Ty Temy. [lomummep je ca capagHMIMMa UCTPaXMBao T0jaBy G-INYIJbUHE HA
XaJIOTeHHMa Y OJIHOCY Ha BPCTY XaJIOTeHa, alld U IPYIy 3a KOjy je XaJIOTeH Be3aH MoMohy Teopuje
¢yukuuonana rycrune.'* IIpsu pasmaTpanu ciiydaj OUIM Cy XaJOreHH BE3aHM 33 TPUDIYOPMETU
rpyny (CFsX). ¥V ciyudajeBuMa Kaja Cy XaJOreHH aTOMH OWJIM XJIOp, OpOoM M joJ, Ha Marama
EJIEKTPOCTATUYKOT TMOTEHIMjaja cy Owie BUIJbUBE O-mymsbiHe. OHE Cy JIONUpPaHE y YCOHUM
pErMOHMMA XaJIOT'CHUX eJIEMEeHAaTa, HACIIPaM KOBAJICHTHE Be3e. BpeHOCT MO3UTHUBHOT MOTCHIIM]jaIA
je pacna ox CF3Cl ka CFzl. 3a monekyn yribenuk-terpadnyopuna (CFs) Huje nmponahen no3utuBan
MOTEHIMja]l HM Ha jeJHOM OJi atoMa ¢uiyopa y OKBHPY MoJjekyna. OBO yka3yje Ha MOBE3aHOCT
€JIEKTPOHETaTUBHOCTH, OJTHOCHO €JICKTPOH-aKIENTOPCKE CIIOCOOHOCTH XaJOrCHHUX aToMa U TojaBe
MO3UTHBHOT TOTCHIIMjAJla HAa YEOHMM JEJOBMMAa THUX aromMa y wMolekyay. @iyop, kao
HajeJIeKTPOHETaTUBHUjU, TPUBIAYM EJIEKTPOHCKY TyCTHHY OKO MOJIeKylda Ka cebu, Te Tyou
MOTYhHOCT 3a €eBeHTyaJHy I0jaBy G-IIYyIJbHHE. ToMe JOMPHUHOCH U MaJIH MOJTYIPEYHHUK OBOT aTOMa.
Hus 17. rpyny Ilepuoanor cucrema enemenara, Mel)y XxanmoreHnMa eleKTpOHETaTUBHOCT OMaja, amu
pacTe MOJTYNMPEYHUK, Kao U MoJIapu3a0MIHOCT. 300T TOra je MO3UTHBHA BPEAHOCT MOTEHIH]ala Koja
Ce jaBJba Ha XaJOreHUMa CBE M3paxkeHHja y UCTOM cMepy. OCUM BpCTe XaJoreHa KOoju je Be3aH 3a
onpeheny rpyny, yTHuilaj Ha MojaBy U BPEeJHOCT MO3UTUBHOT MOTEHIIMjajla UMa B caMma Ta rpymna. To
je moryhe mpuka3atu nopehemem Mamna eleKTpOCTaTUYKOT TOTEHIMjala 3a XJIOPTpUdIyopMeTaH 1
XJIopMeTaH. Y TpBOM cIy4ajy jé BUAJbMBA O-IIYIUBMHA Ha aTOMy XJopa, JOK Ha Mamu
€IIEKTPOCTATUYKOT TMOTEHIIMjajla 32 MOJIEKYJ XJIOpMETaHa TMO3UTHBAaH MOTEHIIM]all Ha XJIOpY HUje
youeH. OBo je Moryhe 10BeCTH y Be3y ca HHIYKTUBHUM e(eKTOM Irpyma Be3aHuX 3a xyop. Herarusan
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uHaykTuBHE edekar -CFs rpyme je mocneauna enekrponeratuBHocTd atoma (iyopa. Tpu aroma
¢yopa Be3zaHa 3a yIJbCHUK IPUBJIAYE €IEKTPOHCKH OOJIaK Ka cedu, YMMe ce CMambyje KOJIWYHHA
HETaTUBHOT HAEJEKTpHCamka W3HAJ aroMa xjopa. Tume ce MOTIoMaXke CTBApame MO3UTHBHOT
MOTCHIIMjaJIa Ha aTOMY XJIOpa. Y CiIydajy MOJIeKyJia TpUXJIOpMEeTaHa, CUTyalrja je oopuyra. MeTuin
rpylia uMa TO3UTHBAaH WHAYKTHBHHM edekar. Xiop, Kao aToM Koju uMma Hajsehy Bpemnoct
€JIEKTPOHETaTUBHOCTH y TOM MOJIEKYITy, IIPUBJIauH €JIEKTPOHCKY I'yCTHHY Ka ceOu. To 3a mocnenuiy
¥IMa M30CTaHAK G-ITyIUBUHE HA aTOMY XJIOpa, OJHOCHO HeHy HeyTpanmsanumjy.*** OBaj pax nao je
OJIrOBOpE HAa HEKa O] OCHOBHUX NHTama y Be3W ca MoryhHocTma 3a (opMupame XaJoreHHX
uHTepaknuja. Mnak, mocroje oapeheHa nmurama Koja joIl YBEK HUCY Y MOTIYHOCTH pa3jalllikbeHa.
CpenuHOM TpoILIOT BeKa je mpuMeheHo 1a ce y MojeAMHUM KPHCTaJHUM CTPYKTYpaMa XaJOreHH
HaJTa3e Ha pAcTojalbUMa MamMM OJ 30Mpa HHXOBUX BaH 1ep BancoBux mnomympeunuka,!®01%!
[Tonyhena cy nBa mpucTymna Koja cy mokymiaisa oBo fa oojacue. [Ipema jenHomM on \uX, TO je Ouia
rocyeanIia crabux WHTEpaKIMja Koje ce jaBjbajy M3Mely aToma xajoreHa. YmpaBo TO C€ CMaTpalio
W3BOPOM TI0jaB€ aHU3OTPOIH]E Yy KPHUCTAHUM CTpyKTypama. Jlpyrum mpuctyn ce Oazupao Ha
CMameHUM 0JI00jHUM cujiaMa Melyy xamorenuma ycnen nedopmanuje camor atoma. [Ipema Tome,
aTOMH XaJloreHa O MMalli eJUNTHYaH OOJUK, a aHW30TPOIMHja KPUCTATHE CTPYKType Ou Omiia
nocaeauna aHU30TponHje camor xamoreHa.'?1°01%2 Onmenmasno cy y murtepaTypm mpemosnate

YeTHPH TeOMETPHjE Y KPUCTATHUM CHCTEMHMa y KOjUMa Ce jaBibajy xajoreHe uarepakuuje (Cruxa
9)_153

X—R R X—R

R—X Xoeeeee X—R R—X:---- X—R R— X
Cnuxa 9. TUMOBY TeoMeTpHja XaJOTeHHX HHTEPAKIINja Y KPUCTATHAM CTpyKTypamal®

OBa cazHama Cy HOBa, T¢ je Hajaehu Opoj uCTpakuBama Ha OBY TeMy pal)eH UCTIMTHBAEM JIBE
paHuje yTBpheHe TeoMeTpHje Y KojuMa Cy XaJIOTeHH Ha YIaJbeHOCTHMA HCIIOJ FBUXOBUX BaH JEp
BaJicoBHX ToNynpeyHnKa. Y JUTEpaTypH ce IpeacTaBibajy kao tum I u tum 11 (Cruka 10),120150-152
Haxo cy pazmMaTpameM caMo OBE JIBE T€OMETPHje N30CTaBJbEHU OJjpel)eHH T0I0XKaji TpyIa Be3aHNX
3a XaJIOTeHE MPEJIOKEHH Y HOBHJUM PaJIOBMMa, HA OCHOBY FbHX C€ MOTY MPEICTABUTH J[BA HAYWHA
XaJOTCHOT BE3MBabA.

Tun | Tun 11
). CXn X R—X R—X:--+ X
R/ \R “X—R
R
cis trans

Cnuka 10. Tun I (neBo) u Tun II (1ecHo) xanoreHnx MHTEpaKKja Hajuenhe ONUcaHux y
nmureparypu’?

VY reometpuju Tumna I cy yrioBu koje 3akiamnajy rpyma 3a Kojy je Be3aH IPBH XaJIOT€H U JPYyTrH
XaJOreH, Kao M OHAj KOjU 3aKJjarnajy IpBM XaJOreH U Ipyla 3a Kojy je Be3aH APYr'M XaJoreH UCTH.
Tun II npencrasiba reoMeTprjy y K0joj Tpyma 3a Kojy je Be3aH jeJlaH XaJloTeH ca APYrMM XaJOTreHOM
3aknana yrao oz 90° unu 6nmsy 90°. YipaBo 0Baj TUII MOXKE Ja ce 00jaCHM MHTEPAKIMjOM peruja Ha
JEIHOM XaJIoTeHy M3HaJl KOJUX Ce jaBJba MO3UTUBAH MOTEHIMjal (G-IIyIJbUHA) U PETUJOM U3HAJ KOje
ce jaBJba HeraTHBaH MOTEHIUjal Ha Apyrom xanoreny. 2010152 Crora, cee unmenuue ynyhyjy na o
Jla cy OBE MHTEpaklyje NpHUBJIAaYHE, Y KOjUMa E€JEeKTpOCTaTHKa MMa BEIHKH yaeo. Mebhyrtum,
MIOCTaBJba C€ MUTAE KaKo 00JaCHUTH MPBU THUII TEOMETpHje. Y TOM Cllydajy HHTEparyjy JIeJI0OBH /IBa
XaJoreHa KOju MMajy MOTEHIMjal UCTOr npea3Haka. [lonuuep je 3ajeqHo ca CBOJUM capaJHULUMAa
IOHY/IMO pelliehe KOje Ce 3aCHMBA Ha Monapu3abuiHocTu.'™ ENeKTpocTaTMuKku TMOTEHIHjal Ha
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MOJIEKYJTy HHMje MUCTH KajJa ce€ IMOCMAaTpa M30JIOBaHU MOJIEKYN (WJIM MpeMa HHXOBOj NEPHUHULINJU
,,MOJIEKYJl Y OCHOBHOM CTamy ‘) U MOJICKYJ KOju ce Hal)e y OJIM3MHN HEKOor Ipyror mojekyna. Kama
Cy JBa MOJIEeKyna mpuHyheHa na ce Hal)y jemaH mopes Opyror, Mema Ce HBHUXOBO OKpYXKeme. 1o
JIOBOJIM JIO TIPOMEHA y PAaCIOJIeNId HACIEKTPUCAbha, TE CE EIEKTPOCTATUYKH MOTEHIMjal Meba 3a 00a
MOJIEKyJ1a. YKOJHUKO Ce IMOCMAaTpajy JBa MOJIEKYJa Y KOjuMa MHTEeparyjy JiBa Jiejia ca MO3UTHBHUM
MOTEHIMjaTuMa, TIOTPEOHO je J1a jeAaH O]l TUX JIeoBa Oy/e jaun, OJJHOCHO BHIIE MO3UTHBAH, a IPYTH
cnabuju (Mame no3utuBaH). Taga he oHaj MOJIEKy KOju UMa TIO3UTUBHU]U TIOTEHIIMjAN J]a HHAYKY]e
110jaBy HETATHBHOT MOTEHIIMjajla Ha APYrOM MOJIEKYJTy YHjH je TIOTEHIMjaJI Y OCHOBHOM CTamy OHO
Mame TO3UTHUBAaH. AHAJIOTHO TOME CE€ OCTBapyjy HMHTEpakuuje W u3Mely /aBa MoOJIeKylla YHju
WHTeparyjyhu 1enoBu uMajy HeraTuBHe noteHnujane. [lommmnep u capaaHuIy Cy HICOIUTHBAIN OBO Ha
MIPEKO JIBAJICCET CUCTEMA KOJU Cy CE€ CacTOjalld OJ1 MOJIEKYJIa KOjH cajpiKe XaloreHe u 0a3a Koje cy y
CBOM cacTaBy uMajie a3ot. CucTeMu cy OMJIM TIOCTaBJbEHHU TAKO JIa U XaJIOTeH U 0a3a MHTeparyjy ca
JIEJIOBUMAa Ha KOjUMa C€ Hajla3u HeraTuBaH moteHnujan. Dokyc je OMO Ha padyHamy €HEpruja
MHTEpaKIuje Mehy MoJIeKyauMa y KojuMa UHTeparyjy ABa Jieia ca MICTOBPCHUM NOTEHIHUjalloM. Y Te
CBpXE€ Cy KOPHCTWUJIM BPEAHOCT HAJIO3UTHUBHHU]E BPEIHOCTH MOTEHIMjaja 3a XaJlOreH U Cpeamy
BPEIHOCT TOJApU3a0MITHOCTH 10 CBMM MpaBluMa 3a 0ase. IlpopadyHu cy mokasanu aa y CBUM
cllydajeBUMa TIOCTOje TpHUBJIavyHe WHTepakuuje. OBUM OM MOTJIM Aa ce o0jacHE W pe3yaTaTu
HCTPaKMBalkha XaJOreHUX HMHTEpakldja y aHjOH-aHJOH XaJoTeHWM Komruiekcuma. Ilon Tume ce
nojpasyMeBajy uHTepakuuje wnsMmely oxapeheHux Hykneoduaa M opraHckuX xXamorenumia.l®
WcnutuBanu cucremu nodujenu cy nperparom Kem6puuke u [Iporenncke 6a3e nogaraka. Jenan on
Kputepujyma 3a nperpary KemOpuuke 0a3e mojartaka je OMO Ja MOJIEKYJIHM MOCEAY]y HEraTHuBHO
HaeJIeKTpUCaHe XaJoTeHe U KHCeoHUK. [Iperpara je oOyxBaTana CTpyKType y KOjUMa je pacTojame
n3Mely xajoreHa M KHCEOHHMKa Mame O] 30Mpa BHUXOBUX BaH nep BaicoBux pamujyca, kKao u
CTPYKTYpE Y KOJUMa je yrao KOoju 3aKjanajy yrJbeHUK 3a KOJ! j€ B€3aH XaJIOTeH U KHCEOHHUK MambH 01
140°. TIpwmmkom mpetpare I[IpoTemHcke 0Oa3e mojaTtaka pa3MarpaHe Cy CTPYKType Yy KOjuMa
KHCEOHHK TOTHUYE U3 TMPOTEMHCKHX OCTaTaKka acliaparuHCKe WM TIYTAMHHCKE KUCEIWHE, JOK je
HETaTUBHO HaeJICKTPUCaHH JOHOP XalloreHa Heku imran. [IpernocraBka je 6ma na he, ykomuko ce
Y JIOHOP M aKIETITOP XaJOT€HEe MHTEPAKIIHje ACTPOTOHY]Y, T€ c€ T0OH]y aHjOHH, HHTepakiuje Mehy
muMa ouTH onbojae. Mehyrum, y KemOpuukoj 6a3u cTpyKTypHHUX TToJaTaka, kao u y I[IpoTenHcko]
0a3u mojaraka cy mpoHal)eHe CTpyKType Koje AeMaHTyjy OBy mpermnoctaBky. KomOuHammjom
KBAaHTHE XEMHje M MOJICKYJIICKe MEXaHHKe paljeHa Cy HCTpaKMBamba Ha OBAKBHM CUCTEMUMA. Y3€TH
Cy y 003Up pa3IMuuTH pacTBapayy, Kao ¥ CUCTEM Y BakyyMy. Pe3ynratu cy moka3anm Jia ca mopacToM
JMEJICKTPUYHE KOHCTAaHTE, OJIHOCHO MOJIAPHOCTHU pacTBapaya, MHTEPaKIHje MOCTajy jaye. Y BakyymMy
cy uHTepakuuje onbdojue.’®® 3Hauaj cpenauHe 3a jauMHy HMHTepakija JeTajbHHje je HMCIUTAH
y3umajyhu y o03up cBe Moryhe komOMHaIMje HaeJeKTpUcama TIoHOpa U akienTopa. Kao goHop cy
kopuiheHe 3-aMUHO-5-Xao0CeH30€Ba KHUCEIMHE, a Kao akKIENTop TIUIMH. [lenpoTOHOBamE paau
dbopmupama aHjoOHA je HA JIOHOPY M aKUEenTopy paljeHO Ha KHCEOHUIUMA KapOOKCHIIHUX TpyIa.
Kartjonu cy noOujeHu mMpOTOHOBAaKEM aMUHCKHUX Tpymla y o0a jeAumera. AHAIM3UpPAkEeM Mara
CJIEKTPOCTATUYKOT TIOTCHIIMjaJla OPraHOXaJIOTCHUX JeAMICHha y BaKyyMy M pacTBapavyuMa
pa3MyKTe NOJapHOCTH MprUMEheHO je 1a MaKCMMallHa BPEIHOCT IMOTEeHIINjalla, 3a KOjy ce cMaTpa Jia
je LeHTap G-UIyIJbUHE, BapUpa y OJHOCY Ha BPEJHOCT JUEICKTPHUYHE KOHCTAHTE CpeInHE. Y Ccllydajy
KaTJOHCKOT W HEYTPaJHOI OO0JIMKa OpraHoXaJloreHOI jelUibera, NpuMeheHo je Ja BpexHOoCT
MOTEHIMjala ofaja ca MOpPacTOM JHUENEeKTPUYHE KOHCTaHTE, JIOK Y CIIydajy aHjoOHCKOr OO0JIMKa
noTeHnujan pacre. >

[To3HaBame yTHIaja pacTBapada Ha XaJOreHEe HHTEpakifje je OJ BEJMKOI 3Hayaja paau
IpUMeHe OBHMX HHTepakiuja. Kao mTo je paHuje HaBeneHO, OHE Cy npoHalheHe y OHOJIOIIKUM
cucTeMuMa y BUAY NpoTenHCKuX komiiekca. [Ipumeheno je n1a mory Hahu cBojy ynory npu jieuemwny
onpehenux nopemehaja y paay mrTuTHE kie3e. XajaoreHa jeIumhemha Cy 3HauajHa U 'y 00pOu MpoTUB
kaHnepa. OHa MPeKo XaJIOTeHUX HHTEPaKIIfja MOTY JOBECTH JI0 MHXUOUIMje eH3uMa IMOIyT IPOTEUH
KMHA3a, Te Ha Taj HAYUH CIPEYUTH KaHLEPOTeHe MPOMEHE HAa MPOTEMHCKHM CTpyKTypama,l®’1%8
[Topen nomeHyTe NOTEHIMjaIHE YIIOTpeOe, OBE MHTEPAKIMje YUECTBY]Y Y JOHCKOM TpaHcnopTy. OHO
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IITO HUX U3/IBaja y OJTHOCY Ha BOJIOHUYHE HHTEPAKIIH]E jeCTe pa3IUInUTa MPUPOJIa lbUXOBHX JJOHOPA.
VY ciyyajy BOJOHHYHHUX Be3a OHU Cy XUAPO(PHIHH, JAOK KOJ XaJOTEHHX MOTy OMTH XuIpodoOHH,
yypMe ce IUPH CHeKTap HoTeHnujamHux noxopa. 2% Cmarpa ce na monmpunoce myMuHHCHEHIH]U
oznpeheHnX MoyeKyna, alny M Ja Cy 3HayajHe y OPraHCKUM KaTalM30BaHHM peakiujama,l20-160.161
3aHUMJBMBO je W Jla C€ XaJoreHe WHTEpaKIHje Yy IMOjeAMHUM MaTepujaiuMa JOBOJE y Be3y ca
HUXOBOM TIopo3Hommhy, kao u croco6Homhy amcopmmje yrisenuk(IV)-oxcuna.'?%%2 To nuje
JeIVHY 3HaYaj OBUX MHTEPAKIMja y MaTepHjaiuMa. Jenan o1 mpuMepa yTUlaja XaJIoTeHUX | CTCKUHT
MHTEpaKIja jeCy MOJIKYJIH XEKCaxaJOreHOBaHMX OEH3eHa, alli je YTWIAj YCIOBJbEH M BPCTOM
jemuHnyHe henmuje y KOjoj OBaKBM MOJeKynu Kpuctamuiry. Ha mpumep, 1,3,5-tpubpom-2,4,6-
TPUXJIOPOCH3EH MOXKE Jla KPUCTAIUIIE Y MOHOKIMHUYHO], 10K 1,3,5-Tpuxmnop-2,4,6-TpujonOeHs3eH
MOK€ Ja KpPUCTAJHIIE y TPUKIMHUYHO] PEHICTKH. Y CBHUM KPHCTAIHHM CTpyKTypama u3mely
XaJloreHa M3 MOJIeKyJla KOJU JIeKE y WCTO] paBHU C€ jaBjhajy XajoreHe uHTeapkuuje. M3mehy
MOJIEKYJIa Yy Pa3IMYUTUM CJIOjeBUMa CE€ jaBJba]y T-T CTEKUHI WHTEpakKiuje. Y MOHOKIMHHYHO]
CTPYKTYpH OHE Cy jaue of XaioreHuX. [Ipu m3naramy mMarepujaia HEKOM CIIOJBHOM MPUTHCKY KOJH
j€ HOpMaJlaH Ha paBaH Yy K0jOj C€ jaBJba]y XaJOT€HE MHTEPAKIM]e, T01a31 10 HBHUXOBOT PacKuIama,
T€ TIOHOBHOT (popmupama. YmpaBo Taj mporec pe3yaryje (uekcubunonthy oBUX KpucTajia MpU
CIIOJPHUM YTHIAjuMa. Y TPUKIMHUYHUM CHCTEMHMa j€ CUTyallhja Japyraddja. YcCien apyradyuje
OpHjEeHTallMje MOJIEKYJla, XaJOTeHHW TpajJe HMHTEPAKIHje ca JCTOBUMA YWJU TOTEHIUjATH HMajy
pasznuuuTe npea3Hake. Hacrane nHTepakmuje cy jaye o CTEKUHT WHTepakmuja usmely ciojeBa. To
3a TIOCJICIMITY MMa Ja TIPU JeJIOBamy CIIOJFHOT MPUTHUCKA JI0JIa3K J0 CMUIlamka cojeBa MaTepujaia
yclen pacKuiama ¥ TOHOBHOT (OpPMHpama CTEeKHMHT wuHTepakimja Mel)y crojesuma,?0163
AHHM30TpOIHja y TOTJeNy WHTEpaKIfja ce MoKazana Kao BpJIO KOPHCHA MPU KOKPUCTAITU3AIHjH.
Tauna neduHuIMja KOKpUCTaNa joul yBeK HUje JaTa. MHOTM HaydyHUIU NPUXBATajy ACPUHUIIN]Y
JaTy o] cTpaHe Ympagse 3a XpaHy u jiekoBe CjenumbeHnx Amepudkux JpxkaBa a cy To MaTepujain
Yy UBPCTOM arperaTHOM CTamy KOjU Cy CAaUME-CHU O] JIBE WJIU BUIIIE KOMIIOHEHATa Koje (hopmupajy
jemHy KpucramHy crpykTypy.l®* OBaj mocTymak je Hamao cBojy NpUMeHy y 0OmacTH
BHCOKOCHEPreTCKUX Matepujana. [IpumeheHo je ma je oH jemaH o4 HauyWHa Kako je Moryhe
Mo Iu(UKOBATH ¥ 10O0JbIIaTH Beh moctojehe BUCOKOEHEPTETCKE MOJIEKYIIE, YMECTO CHHTE3€ HOBHUX.
3anpaBo, HHje HY)KHO Jia CB€ KOMITOHEHTE Oy/ly BUCOKOCHEPIeTCKH MaTepHujain, Beh je T0BOJHHO Ja
TO Oyze camo jenHa o BbuX. Kao mro je paHuje HamoMeHyTo, Ha (hJICKCUOMITHOCT, ajld U CTAOMITHOCT
KpHCTalla yTHUYe aHM30TpoIHja MehyMoleKkyickux mHTepakuuja.'®® VYkommko 6m mHTepakimje y
CBUM TIPaBIMMa y KPUCTAITY OWJIC MOJjeIHAKO jaKe, TO OM MaTepHujall YNHUIIO KPTUM, T€ CAMUM THUM
Y Mame CTa0MIIHUM YCIIe ] OJIAaKIIAHOT CTBapama )KapulliTa yHyTap Matepujana. Ypalhena je u cryauja
y K0JjOj Cy JOBEJCHH Yy BE3y OJHOCH jaurHa MHTEPAKIMja YHyTap MCTOT cioja U u3Melhy ciojeBa u
cTaOWIHOCT MaTepujana mpu yaapy. % Ilpumeheno je ma Behm ommoc mpatu u moehame
ctabunHoctn Marepujaia. JloGap mpumep TMO3UTUBHOT YTHIAja KOKpHCTaju3aluje Ha
KapaKTEepUCTUKE BUCOKOCHEPreTCUX MaTepujaia jecy KOKpHCTalW AWAlleTOH AuIiepokcuia (Ckp.
DADP) u 1,3,5-tpuxano-2,4,6-rpuaurpobensena (ckp. TXTNB).1%51%¢ Jluaneron mumepoxcun je
BpJIO JIOCTYIHa CYIICTaHIa, ajdu je W Beoma HectabuiHa. [IpermocraBiba ce 1ga je y3poOK Te
HECTaOMHJIOCTU MOCTOjare MepoKcuaHe Bese y Mouiekyny. IIto ce tuue 1,3,5-tpuxano-2,4,6-
TPUHUTPOOEH3EHA, CBU Cy CTAaOWJIHMJU Ha MEXaHMYKe CTUMYyJaluje y OJHOCY Ha JAUaleTOH
aunekockua. Mehy iwuma cTabMITHOCT omajia 0J MOJIEKyJa KOJU CapKe XJIO0p Ka MOJIeKylIuMa Koju
caJipke joJ kao xanorenu atoM. Ilpu ucnutuBamy kokpuctana DADP-a u TXTNB-a npumeheno je
7la 3a cIydaj KaJa je XaJoreHH aToM XJIOp HAacTalll KOKpPUCTal UMa He3HaTHO Behy CTaOMIIHOCT O]
DADP-a, nox je 3HatHO HecTabwiHUjH oA 1,3,5-Tpuxiop-2,4,6-TpuHutpoOeH3eHa. Y BapujaHTH Kaja
je xanoreH 6pom nobuja ce TepMOJWHAMUYKU HECTAOUIHO jelUI-E€He KOje HHUje MOTJIO HU Jia ce
NOJIBprHE UCTIUTUBawkY. HeoueknBaHu pe3ynTatu cy JOOMjeHH 3a ciydaj Kaja JUaleToH JUIEePOKCHT
rpaau Kokpucran ca 1,3,5-tpujon-2,4,6-rpuHnuTpobeH3eHoM. McnuTHBame 0CeT/BUBOCTH Ha yaap
MOKasaJo je Ja je AOOMjeHH KOKpHUCTan CTaOMIHHjU o1 00e moyasHe koMmoHeHTe. Takole, nma
MOBOJbHU]E KapaKTEpUCTHKE Yy MOTJeny I'ycTHHEe M OanaHca kuceoHuka. Judppaxkumjom X-3paxa
no0ujeHe cy CTpyKType CBHX KOKpHCTana. BapujaHte koje cy yKJbyduBaie XJIop U OpoMm Cy umaine
cimyHe cTpykType. Hansmennuso cy ce cmewuBanu ciojesu 1,3,5-tpuxano-2,4,6-tpuHuTpoOeH3eHa
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U JuaneToH aunepokcunaa. Ha Taj HaumH cy oHemoryheHe 7-m CTEKHMHI WHTEpakiyje y OBUM
CUCTeMHMA. 3a Pa3JIUKy OJ1 lbUX, CHCTEM KOJH j€ CaJprkKao joJ je MMao MOCBE APYradyujy CTPYKTYpY.
Morekynu ITUaneToH JUIEPOKCHIA Cy YMETHYTH HOPMAJIHO y OJIHOCY Ha paBaH Mouiekyna 1,3,5-
Tpujon-2,4,6-rpuanuTpodbensena. Tako cy monekynmu TITNB-a koju ce Hanma3e y UCTOM cliojy Ouiu
onBojeHu Mosekynom DADP-a, 10k cy ce y pa3In4uTuM CI0jeBUMa HAIA3HIU UCTH MOJIEKYIH jelaH
ucro apyror. To ykasyje 1a y 0BOM KOKPUCTaIy IOCTOje TT-7 CTEKUHT MHTEpaKIiuje, Te ce omoryhasa
AHMU30TPOIIHja y morjieay Mehymonekyinckux uarepakuuja. Ctora ce, KapaKTepUCTHYHA CTPYKTYpa U
XaJIOTeHEe MHTEPAKIIHje KOje Ce TOM IPHIMKOM Ipajie, cMaTpajy npecyIHiM (pakTopoM 3a CTaOMITHOCT
OBOT' KOKpHcTaa, 16216

[IpucyctBo Xanorena, Te MOryhHOCT opMHpama XaJOreHUX HHTEPAKIHNja 3HAYajHO yTHYE Ha
JIETOHAITMOHE KapaKTePUCTHUKE BUCOKOCHEPreTcKuX Matepujasia. OHe cy n1o0pe 3a puHa rnojeniaBama
OCETJbUBOCTH OBaKBUX MaTepujana. Mehytum, mUXOBa yiaora joul yBEK HHje y MOTIIYHOCTHU
pazjammena, IITo OrpaHnYaBa BUXOBY MOTEHIN]aIHY IPUMEHY.
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2.6. BucokoeHepreTcka jeinmbemha K0ja y CBOM CACTABY HMajy XajioreHe ejJeMeHTe

YTHI1aj IPUCYCTBA XaJIOT'€HA HA CBOjCTBA MOJICKYJIa KIIACHYHUX €KCIUIO3HBA je paznuunt. U3
MPETXOIHUX TIOTJIaBJhba MOXKE C€ 3aKJbYYHTH Ja je CIeKTap QakTopa KOjU YTHYYy Ha CBOjCTBA
BHCOKOCHCPI'CTCKHUX MOJICKYJIAa IIUPOK, TC je TCHIKO XaJIOTCHUMA ITPUITUCATH UCKJbYUYUBO IMO3UTUBAH
WM HeraTuBaH eexar Ha JIeTOHALMOHE mepopMaHce U OCET/BMBOCT MoJekyna. Kpo3 HapemaHux
HEKOJIMKO ToTJiaB/ba he OWTH JaT mperie]l HUCTPakKMBama MOTCHIMJATHUX BHUCOKOCHEPIEeTCKHUX
jeMmBbema Koja cajipike XaJoreHe CYIICTUTYCHTE. Jeumbemha Cy TpYIHcaHa MpeMa BPCTH XaJIOTeHOT
CYIICTUTYEHTA KOJH UMajy Y CBOM CacTaBy.

2.6.1. Bucokoeneprercka jennmemna gJavopa

JleBececeTrx roauHa Mpouuior Beka paheHa je KBAaHTHOXEMHJCKA CTyAHja Y K0jo] Cy rnopehene
onpeheHe kapakTepuCTUKE HUTPOAMUHA U, lbMa aHaJOTHUX Tu(IyopoaMuHa y Kojuma je a3oT U3 -
NO, wmm -NF, rpynme Be3aH 3a JApyrd atoM a30Ta y XETEPOIMKIMYHUM WM aId(paTnIHIM
jemumemuma (Cruxa 11).17

(H;C),N—NO, O,N—N N—NO,

(HsC),;N—NF, F,N—N N—NF,

<o

Cnuxa 11. TIpumepu cTpyKTypa HCIUTHBAHUX HUTpOaMHUHA U audryopHuTpoamuHal®’

Monekynu cy moka3aiau BpJIO CIMYHE KapakTepuctuke. Mnak, npumeheHa je jenHa 3HavajHa
pasnuka. M3pauynare enepruje muconujanuje N — N Be3a Cy y CBUM ciydyajeBuma Ouie Behe y
MOJIEKYJIUMA Yy KOjUMa Cy KHUCEOHMIIM W3 HUTPO TIpyrne OWIM 3aMEeHEeHH MoJieKyauma ¢uryopa.
Paznuka y moMeHyTMM eHeprujama JocTu3ana je u BpemHocT oxa 6,1 kcal/mol. To 3Haum nma je
MTOMEHYTY BE€3y MHOTO TEXE PAaCKMHYTH KaJa MOCTOJU CYINCTUTYIMja atToMuMa ¢uryopa. Y BehuHu
ciydajeBa packugame N — N Be3e UMa KJbYUHY YJIOTY Y JE€KOMIIO3UIMjU HUTpoaMHuHa. Pesynratu
KOju Cy TOOMjeHH OBOM CTYAMJOM YKa3yjy aa he nudayopoaMruHy 13 TOMEHYTOT UCTPaKMBaba OUTH
ctabmiHHju jep he Outu MoTpeOHO BHIIE €HEPruje Kako Ou ce Be3a m3Mel)y /1Ba a30Ta packuHymna u
TaKoO TMOKPEHyJIa pa3arame ocTaTka Moiexymna. ®” Kacnuja ncTpaxuBama ykasana cy Ha HEJOCTAaTKe
npucyctBa -NF. rpymne y jeaumemuma. [Ipobiem koju ce jaBjba y MHOTHM MOJIEKYJIMMA Y KOjUMa
noctoju N — NF2 ¢parment jecre otnymrame diayopunHor joHa. [Ipumeheno je ma je oBaj mporec
1moceOHO M3paXKEeH y MOJIEKYJIMMa Yy KOjuMa je oBaj (hparMeHT uanapas. Ha taj Hauun ce omoryhasa
JaKiia JeoKaiu3alyja eleKTpoHa y K0joj YUeCTBYje U eJIEKTPOHCKH map ca azora. OBaj mporec
JI0JIATHO je MOTIOMOTHYT YKOJIUKO CY 3a a30T 3a Koju je Be3ana -NF2 rpyna Beszane u rpyne koje cy
110 CBOjOj IPUPOJU E€NEeKTPOH-I0HOPCKe. DIIyop, yclie BeluKe eeKTPOHETaHUTBHOCTH, MPUBIIAYH
€JIEKTPOHCKY T'YCTHHY Ka ce0H, Te ce CTBapajy MOBOJbHH YCIOBH 3a oju1a3zak F jona. Kako 6u ce
HeXeJbeHa AMCOoLMjallfja CIpeuynia, NoTpeOHo je na a3oT 3a koju je BesaHa -NF2 rpyma Oyme
CYICTUTYyHCaH oJipel)eHuM rpyrnama Koje NnpuBiade eJIeKTPOHCKY I'ycTuHY ka ceOu. Tako cpeanHa
ocTaje CHpOMAIlIHHja eNeKTPOHUMA, IITo (JIyopy OTexkaBa o/1a3aK y BULy joHa. %8

Be3a koja ce yecto jaBsba y BUCOKOeHeprerckuM mojekynuma je C — N Besza. OHa yecto OuBa
KJbYUHa IPUIMKOM JIEKOMITIO3HUIIM]je MOJIeKya Koju je caap:xe. [IpoyuaBameM MoieKya KOju capixke
C — NF2 ¢pparment npumeheHo je 1a oCToju ONAacHOCT 01 U3/1Bajaba (1yopoBOAOHMKA. Ta peakuuja
Jje TepMoIMHaMUYKH (aBopu3oBaHa. Ha mpumep, 3a u3aBajame MoMeHyTOr raca u3 MoJsiekyna HaC —
NF2 T'mbcoBa cinoboana enepruja mznocu -29 kcal/mol. Ono mTo cmamyje 1mance aa jmohe mo
peakuuje y jequmelmuMa y KOjUMa IOCTOjU IOMEHYTH (parMeHT jecTe BHCOKa BPEIHOCT
aKTHBaIMOHE Oapujepe 3a OBY peakuujy. 3a moMeHyTu npumep oHa uszHocu 38 kcal/mol. Ynpkoc
ToMe, HocToju 0OojazaH Aa he nohm 10 HexesbeHOr H3JBajarkba MOMEHYTOT raca. JegHo on
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MPEUIOKEHUX pEIIeha 3a 0Baj MPoOJIeM jecTe Jla Oo-yIJbeHWK Hema 3a cebe Be3aHe BOJOHHKOBE
atrome. Kana ce mopene monexynu koju caapxe C — NO2 ¢parMeHT U HBHXOBU (PIyopOaMHHCKU
aHaJo3M, HUCY npuMeheHe 3HauyajHUje pasiauke. MehyTHM, YKOJIHMKO Cy 3a MCTH aTOM YrJbeHHKa
Bezane -NO2 u -NF2 rpyma 06e C — N Be3e y Mousiekyiy ciabe y 0JHOCY Ha aHajore y Kojuma je
YIJbCHUKOB aTOM BE3aH 3a J[BE UCTE Irpyme. Y MOrIeay CTaOMIHOCTH OBAKBUX MOJICKYJA, Marbe
eHeprHje IMCONUjalHje TTOMEHYTHX Be3a yKa3yjy Ha TO J1a je OHa cMameHa, 16816

[Tocmatpame u mopeheme TepMOAMHAMUYKUX TapaMeTapa TOIyT SHTalnuje GopMupama je
HEM30CTaBHO IPH MPOYyYaBamy KapaKTePHCTUKA BUCOKOCHEPTETCKUX jequmbeha. CMaTpa ce J1a ImITo
j€ BpPEIHOCT SHTAM]e HEraTUBHU]A, TO JeIUEHHE TIOCeAYje U MOXKe J1a 0cio0ou Behy komanny
eHepruje. Mmak, To He Mopa OWTH mpecymaH (GakTop Kaga ce MocMarpa CHEPreTCKH CapiKaj
Monekyna. IlpumeheHo je na jenumema koja caapke AU(GIYOPOaMUHCKY Tpyly IPUIUKOM
caropesama ociobalajy Behy KOJTHUNHY eHeprHje 0J1 aHaloTa KOji cajpske HUTpo-Tpymy.t’°

VYV Behunm ciydajeBa, Beha TyCTHHa BHCOKOCHEPTETCKOT MaTepujajia yka3yje Ha 00Jbe
Kapakrepuctuke ucror. [lopehemem oBor mapamerpa 3a HUTPO- U JUPITYOPAaMUHCKY TPYITy MOKE Ce
IPUMETHTH J1a Ipyra uMa 3a oko 1,06 myra Behy rycruny.1’® Ca nosehamem 6poja -NF2 rpyma yayTap
MOJIEKyJia TyCTUHA oAaTHO pacTte. Of 3Hadaja Ccy W MmoJiokaju oBuX Tpyma. [IpoyuaBamem cepuje
apoMaTUYHUX jeIUberba poHaleHo je aa 1o Hajeher moBehama rycTuHe 10J1a34 Kaja ce OHE Hajlaze
y opro-nionoxajy. Iloehan Opoj -NF2 cymncrutyenara HemMa HCKJBYYHMBO J00ap yTuIla] Ha
JeToOHaMOHe repopMaHce MOJIeKyNa, Beh WX MOKe YMHHTH M OCETJbMBUM Ha ymap. OBa mojaBa
HajBULIE J0Ja3u 10 HU3pa)kaja y ciaydyajy apoMaTHYHUX MPCTEHOBA KOJU CY CAUMEEHHU O] IIECT
yribeHnkoBux atoma. Ko anudaruynux mosnekyna Huje npuMmeheH 3HavajHuju yTtuiaj. M3y3eTHo
M3pakeH MHAYKTUBHU e(deKaT OBe rpyle MpeaAcTaBiba jeAHY O] MOryhHOCTH 3a 00jallllemhe OBE
nojase. Ycien BelIHUKe eJIeKTPOHEraTUBHOCTH (piryopa, oBa Ipyla MpHUBIAYU €EeKTPOHCKY T'YCTUHY
Ka cebu. 300r TOora ce MpH MOCMarpamy Mama eJEeKTPOCTATHYKOT TOTCHIHMjajla 3a apoMaTH4YHE
MOJIEKyJIE y 4YHjeM Cy cacTaBy OBE Tpylle HeraTHBaH TOTEHIHjal YyBek Hanazu Ha -NF
CYIICTUTYEHAaTUMa, JIOK C€ MO3UTHBAaH MOTEHIMjaj Hajla3u W3HAJl LEHTPAJIHE pPEervje MOJIEKYJICKe

nospmm. 17

ITomaTke 0 TOMe KakaB yTHIIA] HA MOJIEKYJl MOX€E UMATH MPUCYCTBO AUDIYOPOAMUHCKE IpyIe
Jana je u ctyauja pal)eHa Ha XeKaCaHUTPOIUa300eH3eHUMAa KOJH Kao jeJlaH O[] CYIICTUTyeHaTa UMajy
6am oBy rpymy.l’? Xekcanurpoaszobensen (Cruxa 12) je BUCOKOGHEPreTCKHM MaTepHjal uHja Cy
CBOjCTBA MCIMTHBAaHA jOLI cpeauHoM aBajecetor Beka.l’?!™ Tloctoju y Bume noiumoppHux
dopmu,’™ anm oHO mTO je 3HAUAJHO y HETOBOj CTPYKTYPH jecTe mocTtojame Beher 6poja -NO2 rpyma,
Kao M a3uIHE Be3e KOjOM Cy IToBe3aHa iBa OeH3eHoBa nmpcreHa. CMaTpa ce Ja MpoayKeHa KO Hjyranuja
KOja HacTaje Kao TOCIeIuIla OBaKBE CTPYKType HMMa IO3WTHBAaH YTHIA] Ha JCTOHAI[OHE
nepdopmance oBor mojekyna. Mcru yrunaj uma u nomenyra -NO; rpyna. Yeohewem -NF, rpyme
Kao CyIncTuTyeHTa ojpeheHe kapaTtkepuctuke ce Memajy. [Ipopauynum pahenu Teopujom
(GyHKIMOHAa TYCTUHE YKa3yjy Ha TO Jia c€ BPEIHOCTH eHTalmnuje popmupama He Mewajy y Behoj
Mepu. Mnak, enepruja koja ce ocnobaha npuamkom AeToHaIyje je 3Ha4ajHo Beha y cirydajy MoJieKyna
y KOMe cy MIPUCYCTHU AU(ITyOpOAMHHCKH CyNiCTUTyeHaTu. Ha 3Hauajan yrunaj ykasyje u nosehana
I'YCTHHA y OJJHOCY Ha ITOYETHHU MOJIEKYJ. Y CKJIaJy ca THUM, pacTy M AETOHAIMOHU MPUTHUCAK, Ka0 U
JieTOHaIlMOHa Op3uHa.
O,N NO,
NO,
N

Y

O,N NO,

Cnuxa 12. CTpyKTypa XeKCaHUTpoa3obeH3eHal >
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Paznuka no nuTtamy CBUX HaBEACHUX BeMYMHA je cBe Beha ca mopactom Opoja -NF2 rpyma y
MoJiekyay. Ca CTaHOBHIITA CTAOMITHOCTH MOJIEKYJIa, ITOCTOje ojpeheHn mapamMeTpH KOju WHAYKY]Y
CMamelhe CTAOMIHOCTH. JemaH oJ] BUX je HaeleKTpHucame HUTpo rpyne. OHO MoOXe Ja yThue Ha
CIIOCOOHOCT OBE TpyIie Ja npuBjiadn enekrpore. ITo je Ta BpeAHOCT Mama, TO OM MOJIEKYJI MOTa0
outu Mame crabuinad. YmopaBo TO ce jemaBa npuwiukoMm yBohema -NF2 rpyme y
XeKcaHuTpoa3obenseH. Jpyru nokaszaresb Ou Morio Outu noBehame eHepruja HajBUIIE MOMYHCHE
MOJIeKyJICKe OpOHTalIe U HAjHIDKE HeIoMykheHe MoJeKyicke opourane.l’ [Toctoju mpernocraska 1a
Behu eHepreTcku ja3 n3mel)y oBux opoutaina pesynaryje Behom ctabumHomhy MoJieKkylia mpemMa yuapy.
MehyTuM, HOBHja HCTpakuBama Cy INOKa3ala 1a IOMEHyTa KOpenaluja HHje YBEK TauHa =’
VYxonmuko nonasu 1o nosehama eHepruja oOe opOuTane, eHepreTcku ja3 he mMaTH BpIIO CIMYHE
BpenHocTu. bpoj mudayopaMUHCKUX CYNICTUTYeHATa MMa BEJIMKH YTUIAQ] HA €HEPTUjy AUCOIIHjalnje
Bese. Kama ce y Mosiekymy XeKcaHHUTpOoa300eH3eHa Halla3u caMo jeIaH WJIH JIBa OBAaKBa CYIICTUTYEHTA,
MOCTOje TPU OMIMje 3a WMHUIMpame AeToHamuje. IIpBa je packumame Beze u3Mely NpcTeHa u
mudayopaMUHCKe Tpyre. Y IpyroM ciiydajy Moke Johu 10 packujama Bese uMel)y mpcreHa u
HUTPO TPyIE, TOK y TOCIEIHEeM MOXKE J1a ce pacKuHe Be3a m3Mmely a3o rpymne u npcrena. Ce Tpu
eHepruje cy mo BpeaHocTuma Beoma Onucke. Curyaiuja ce Mema npuiaukoM yBohema Tpeher -NF
CYIICTUTYCHTA. YKOJHMKO TIOCTOJU TPH WM BUILIEC OBAKBHUX CYIICTUTYCHATa, TOTOBO j& M3BECHO Ja je
Be€3a KOja ce pacKu/a yrpaBo oHa u3Mel)y mpcTeHa v HUTpo TPpyIe, Ha IIITa yKa3yje HajHIKa BPETHOCT
eHepruje quconujanuje sese.l’?

Cwmarpa ce 1a npucycTBo (hiryopa y BACOKOCHEPreTCKUM MaTepHjaiiMa KOju CaipkKe YIJbeHUK,
BOJIOHUK, KHCEOHHK, a30T W (Iyop MMa TMO3WTHUBAH YTHUIA] Y TIOTJEAYy EJIEKTPOHCKE TyCTHUHE.
[IpernocTaBiba ce aa je To mocienuia asa dakropa. [Ipeu je na ypohemem atoma dryopa m01a3u 10
noBehama ryctuHe kpucrana. pyru jecte Taj aa ¢uiyop yTUde Ha pa3IMUUTE EKCIuio3odope y
MOJIEKYJTy, IITO JOBOJU JI0 YAPYKEHOT YTHIaja Ha eHeprujy Mojiekymna. KomOunammjom meTtona
padyHapCcKe XeMHje U JOCTYIMHUX EKCIEPUMEHTATHUX T0/1aTaka MoKa3alio ce Jia jeIMibeha Ha 0asu
(dypazaHa koja y CBOM cacTaBy HMMajy CYICTUTyeHTe Koju caapxe -NF> rpyme mmajy cimune
JIETOHAITMOHE KapaKTePUCTUKE XEKCAaHUTPOXEKcaa3an3oBypuurtany (ckp. ,,CL-20). To noka3zyje nma
OM OBaKkBM MOJIEKYJM TMOTEHIHUJAIHO MOIJIM MPEACTaBJbaTH HOBY KIACy BHCOKOEHEPTeTCKUX
jenmberba.l75

OxcupanyoHa CpeiacTBa ce  J10/1ajy eKCIUIO3MBMMa paad  cHaljeBama eKCIUIO3WBa
xuceonnkoM."® 3 Tor pasnora okcupanuona cpeacTsa MOpajy MMaTH mTo Behu 6anaHc KMCeoHHKa.
W30ocTaHak KUCEOHWKA Y KATjOHCKOM JeNTy OKCHIAIIMOHOT CPEJICTBA JOHCKOT BHCOKOCHEPTETCKOT
jenMmema pe3yaTyje CMamemheM OallaHca KuUceoHWKa. To yrude Ha mnepdopmaHce camor
OKCHJIAIIMOHOT CPEJICTBA, AJId U BUCOKOEHEPreTCKOT MaTepujaia. Kao noOpu kaHaumaTH 3a KaTjoHe
cy ce mokasamu [NF20]" u [N3NFO]". Amanmsa Gasupana Ha Teopuju (YHKIHOHAIA T'YCTHHE
Moka3ajia je Ja OBHM KaTjOHH IpajJie COJHM KOje Cy IO CBOJUM KapaKTEpUCTHKama YIOpEIuBE ca
aAMOHHjyM-IMHUTPAMHUJIOM H aMOHHU]JYM-TIEPXJIOPATOM. Y Clie]] BEJTMKE PEaKTHBHOCTH jeIU-EHha KOje
rpaje OBH KaTjOHH, BPJIO je TEIIKO BPIIUTH eKCIIepUMEHTAIHA UCTpaKuBama. L'’

[To3Hat cy MHOrM mHpuMepH Kopullnhema XEMHUjCKUX U OHOJIOIIKMX OpyXja y HCTOPUJU
paroBama. JaHac ce y cBpXy 3allTUTE KOPUCTE Ba3aylIHe 00jeBe IIaBe Koje y CBOM cacTaBy UMajy
ouonuHe arerce. thuxosa ynora je Ja yHUIITe WIM HEYTPAIUINY aKTUBHE areHce YKOJIUKO Jiole 10
HBHUX0BOTI ocnobahama.’’® BuolumHO ejcTBO (IIyopOBOJOHMKA je OJaBHO IO3HATO. Bpro je
epukacaH 3a yHHUIITaBame cropa aHTpakca. [IpuHIUI Werose ymnoTpede CBOAMO C€ Ha TO Ja ce
CperHa y K0joj je KopuirheHo OHOJONIKO OpYKje M3JI0KH BUCOKMM KOHIICHTpaIljaMma OBOT Taca.
KacHuje ce Bumak ¢uyopoBoJOHMKa HeyTpanuiie HekoM 6a3oM. Ha Taj HaunH HacTaje co Kojy je
JIAaKO YKJIIOHUTH HCTIHpameM. YIOTpeOOM HEOPraHCKMX XaJOTeHUa Kao MPOU3BOJM MOTY HAacTaTH
JjeaMmera Koja cy BeoMa IITEeTHA 3a )KUBOTHY CPEIMHY, YMME ce OTexaBa pemeaujaiuja. Kako 6u ce
TO CIIPEYMIIO, UCTPAXKHMBAA CYy YCMEpEHa Ha OPraHCKe BUCOKOCHEPreTCKe MaTepujajie KOju caipiKe
¢nyop. Ilpunrkom feToHaluje y K0joj y4ecTBYjy OBaKBa jeMbEHba, Kao AUPEKTaH IPOU3BO/1 HACTaje
(G1yOopOpBOJIOHHK KOjU HCIyHaBa CBOJy yiory ououuaHor cpeactBa. Hajmpe cy y dokycy Ouna
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jenuMmema Koja kao cynctutryeHt umajy -NF2 rpymy. [lpema ucrpaxxuBamiMa Koja je CripoBOAMIIa
amMepuyka BIaJa, UW3ABOjWIIa Cy Cc€ JBa TNOTCHIWjaTHA  KaHaujgata. llpBu  je
oktapnyoprenTaepurputirerpamut (Cruxa 13).17°

F,N
F,N NF,

NF,

Cnuxa 13. Monexyn okTahayopreHTaepuTpuTHiTeTpamMuaal’®

On je ananor PETN-a koju nocenyje nudayopaMuHcke rpymne. JleTajbHUja UCTpaXKUBamba Cy
MoKa3aJia Jia OBO jeIMHCHhE UMa HUCKY TauKy TOIUbEHA U Ja je BeoMa MCIapJbuBo. To ce TOBOIH Y
BE3Y Ca HEPETYIapHOCTUMA Y BEeT0BOj KPUCTAIHOj CTPYKTYpH. Y CJIe] TOTra, OJIyCTalIO CE OJ BEeroBe
ynotpebe y  cBOjcTBY  OmomumHor  aredca. [pyrm  mpemmor je  6mo  3,3,7,7-
tetrakis(mudmyopamun)okraxuapo-1,5-auanTpo-1,5-nazonun, nosnaruju kao HNFX (Cruxa 14).
ExcnepuMmeHTa Ha MCTpaXWBama TOKa3aja Cy Jla OBO jeIUCHE MMa Mamy I'YCTHHY O]l OHE KOjy
npensuhajy Teopujcke meroze.r’® Ympkoc Tome, merose AeToHalMoHe nepdopMaHce cy 6obe y
nopehemy ca nmepdopmancama IUKIOTepTaMeTiIeH-TeTpanuTpamuda (ckp. HMX). Illto ce tuue
OCETJbUBOCTH, OHA 3aBUCH 0J1 BpcTe mHHUIMjauuje. Kaga ce mocmarpa oceT/bUBOCT Ha ynap, OHa je
ynopenuBa aa Bpeanoctuma 3a CL-20. Mehyrum, HNFX moxkasyje 0ceTJbMBOCT Ka €JIeKTPUYHOM

paxmemby U Tpemy. &

F,N  NF,

O,N—N N—NO,

N NF,
Cnuka 14. Ctpykrypa HNFX1'®

HNFX ce mokasao kao BpJio epukacan npu yHUIITaBawkYy Criopa aHTpakca. Huje uckipbydeHo na
nopea (GayopoBOJOHUKA OMOIMIHOM JI€jCTBY OBOT jeIMI-EH-a JOINPUHOCE U HEKE Ipyre XajoreHe
BpCTE KOj€ HacTajy Kao Ipou3BoJl ekciuiosuje. OHO HITO je HOMEHYTO UCTPaKUBAH-E IIOTBPIMIIO jecTe
Jla Cy CIIOpE aHTpaKca YHUIITEHE JIejCTBOM OMOLIMHOT areHca, a He ApYyruM (pakTopumMa JAeTOHaIuje,
xao 1mto je Tormnora.l”® HNFX uma u cBoje Henoctarke. Ocersbubuju je oq PETN-a. 360r Tora ce
MOJKE€ CBPCTaTH y IpUMapHEe EKCIJI03MBE. YIPaBO Ta OCET/BMBOCT OM Morja OUTH MpoldiieM Ipu
MPaKTU4HOj puMeHu. Morma 6u ce mponahu oapeheHa periema Kako OU ce OHa CMamuIa, allu ce
MCIIOCTaBHIIO 12 je pou3Boamba HNFX-a y Behum konnunnama ckymna.'® Kao nocnenuna ysohema
NF2 rpyme ce jaBibajy oapeheHe koMIuMKanuje npunukom cuarese. 0 Mertosa koja ce nokasania kao
Hajboska 10 cana je Hemcruiatupa.'®! Oma mpencraiba cuntesy HNFX-a u3 N-terpaxuapo-1,5-
mucyndonun-1,5-muazonun-3,7(2H,6H)-muona  (Cauxka  15). Tlotom ce BpIIM  HETOBO
mdayopaMUHOBaWe, IPU 4eMy Tpeba BOJUTH padyHa Jia je KOJM4YKMHA TUGIIyopaMHUHa KOJU MYy ce
J0Jlaje MUHMMAJIHO 4YeTHpU Imyra Beha o] KoiuuumHe JIuoHa. Y cieaeheM Kopaky ce BpIIU
JeTIpOTEKIMja a30Ta. Y Ty CBPXY C€ KOpHCTE Cynep KUCENUHE MOmyT TpudIyopMeTaHCylI(poHCKe
kucenuue. Tako 100MjeHH TPOU3BOJ c€ HUTPYje MOMONY HUTPOHMjYM COJIM WJIM @30THE KUCEIUHE Y
NPUCYCTBY Heke cynep KucenuHe. lleHa TmojeqMHMX KOMIIOHEHTH Yy CHHTE3d (HIIp.
TpuayopmeTaHcyapOHCKE KHCEIMHE) YMHH OBY CHHTE3y CKYNOM Yy TIOIJIeJly MAacOBHE
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2 OBO je HaBeNO HAaydHHMKE Ja MCTPaXMBamba YCMEPEe Ka OpraHCKUM

181

npousBo e, 8
BHCOKOCHEPIeTCKUM jeTubebuMa (uryopa y Kojuma je ¢uryop Be3aH JUPEKTHO 32 YrIbEHUK.
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Cnuka 15. llemarcku npukas peaknuja cuatese HNFX-al8?

VYcnen BelMke €IEKTPOHETaTUBHOCTU atoma (iyopa, HEroBUM YBOhemeM joja3u 110 Behe
noJylapuzaiuje Mojexymna. Kao mocneaunia tora ctBapa ce I0JJaTHO MECTO Ha MOJIEKYJTy IPEKO Kora
ce MOT'Y OCTBapUTH BOJOHUYHE UHTepakuuje. thuxoB yTunaj Ha cTabMIIHOCT MOJIEKYIIA j€ 01 BETUKOT
3Hauaja. [Ipumep jecy momnekymu 2-¢piayop-1,3,5-tpuamuno-4,6-muaurpodenszena u 2-dmayop-1,3-
namMuHO-4,6-muauTpoOen3eHa (Cruka 16). Y oBUM MoJieKyinMa Cy 3a OCH3€HOB NPCTCH BE3aHE
HUTPO M aMUHO TpyIie, mTo noaceha Ha Mosiekyn 1,3,5-tpuamuno-2,4,6-TpuHATPOOCH3EHA KOjH je 32
cajJia JeIMHU €KCIUIO3UB KOjU j€ TPU3HAT Kao OTIOPAaH HA TOIUIOTY U Ca CMAamkEHOM OCETJbUBOIINY
(Cnuxa 16). Cmarpaio ce 1a he ce CyncTUTYIHjOM HUTPO TpyIie aTOMOM (uryopa JOOUTH CTaOMITHU]H
MoJIeKynu. Pe3ynraTu cy nokasaiu Aa BOJOHUYHE MHTEPaAKIIM]je KOje ce jaBibajy u3Mel)y pa3inuuTux
MOJIEKyJIa Y OKBHUPY HCTOT Cji0ja Yy KOMOWHAIMjU ca T — T CTEKWHT WHTEpakiuujama mehy
apOMATHYHUM TIPCTCHOBHMMA HWMajy 3a IMOCIEAWIly BEJIWKY TYCTHHY OBHX MaTepHjaia, aid |
neToHarMoHe ephopmance ynopeause ca neppopmancama TATB-a.18 Kao 6ospa 3amena 3a HUTpO
rpyny ce mokaszana TpuduryopMmetms rpyna. Hbena ryctuna je Beha o rycTMHE HHUTPO TpyIIe.
[IpumeheHno je na MoJeKyau KOJU calp)kKe OBY Ipyly MMajy Behy MHEpTHOCT y MOTJIEy XeMHU]jCKe
PEaKTHBHOCTH, aJIM ¥ OCETJLMBOCTH Ha TOIIIOTY. 184

F F NO,

H,N NH, H,N NH, H,N NH,

O:N NO, O,N NO, O,N NO,

NH, NH,

Cnuka 16. Ctpykrype 2-duyop-1,3,5-Tpuamuno-4,6- tuautpoOeH3ena (1eso), 2-dayop-1,3-
nuaMuHO-4,6-uHUTpoGeH3eHa (cpeauna) 1 TATB-a (necHo0)!8

I'pyna xoja je 3acTymsbeHa y HOBHJHUM MOJICKYJIMMa KOJU OM IMOTEHIMJAITHO MOTJIM OUTH
BucokoeHeprercku jecre -CFs (Cnuxa 17). TlpumehieHo je U 1a MOJIEKYIIU KOJH CaJpiKe OBY IPYILY
uMajy Behy MHEpPTHOCT y MOTJIely XeMH]jCKE PEaKTHBHOCTH, alli U OCETJLUBOCTHU Ha TOILIOTY. Takohe,
J0J1a3M JI0 TIopacTa eJCKTPOHETaTUBHOCTH YHYTap MOJICKysa. YBohemeM oBe Tpylie cMamyje ce U
MOBPIIMHCKA CHEepruja MoJiekyia. theHa BemuunMHa yropeauBa je ca BeauuuHoM terc-Oyrui rpyme
(Cruxa 17). YnpaBo Ta BOJYMHHO3HOCT joj moBehaBa 1maHce 3a (OpMHpame XaJIOTCHHX
I/IHTepaKI_II/Ija.185

F

Cnuxka 17. CF3- (neBo) u terc-Oyrtun rpyna (IecHO)

HcnutuBameM cepuje Mojiekyina Ha ©Oasu  [1,2,4]tuazono[4,3-b][1,2,4,5]reTpasuna
CYIICTUTYHUCAHUX TpUDIyOopMETUN TpyrnmoM mnpumeheHO je 1a OBakBa jelUI-EHha MMajy U3Y3€THO
CMambeHy OCETJFUBOCT Ka CIOJbHUM (akTopuma. ['yCTHMHA OBAaKBHX KpUCTala JOCTHXKE U BPEIHOCT
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on 1,9 g/cm®. VTumaj XagoreHHX MHTEpaKiuja Ha CBE IIOMEHYTO jeé MCIHTAH padyHAHEM

XupiienIoBuX MOBPILIU U HBUXOBHUX JBOAUMeH3noHaTHUX Mana (enr. 2D Fingerprint plots), unme
je on notBpheH. JlogatHy CTaOMIHOCT MpyKa M3MEIITAHkEe MO3UTUBHOT TOTEHIMjAJIa KOJU €€ KOJI
BHUCOKOCHEPIeTCKUX MaTepHjaia Hala3W HM3HaJ ICHTPAIHE PErHje MOJICKYJICKE MOBPLIM. YClen
BEJIMKE BPEITHOCTH €IICKTPOHEraTUBHOCTH ()Iyopa, OH IOBJIAYX €JICKTPOHCKY I'YCTHHY Ka ceOu, Te ce
TI03UTUBAH TIOTEHIHjal H3MEIITa U3 HeHTpaiHe peruje. %

Pahena je komOumHOBaHa crymuja koja ce Oawia N-apui-monm-1,2,3-Tpuazonuma u
TeTpazomMa ca Tpu(IyopMETUI U HUTPO TpylaMa Kao CyrncTuTyeHTuMa. HakoH ycrnenrHe cunTese,
jeaumema Cy TOABPTrHYTa Pa3IMYUTHM EKCIIEPUMEHTAIHUM TEXHUKaMa pajad KapakTepu3aluje u
JeTaJbHUJUX UCIIUTHBAbA. TEOpUjCKH 1e0 HCTpaxuBama pal)eH je TeoprujoM (pyHKIMOHANIA TYCTHHE.
[Tokazano ce 1a ce cKOpo cBa MCIMTUBAHA jeIMbEHAa MOTY CMAaTpaTH CTA0OMJIHUM Ha MOBUIIEHUM
Temmneparypama. M3Bectan Opoj mMa U 3a70BOJbaBajyhy T'yCTHHY, IITO YTHY€ Ha JIETOHAIMOHY
Op3MHY U IpUTHCAK. Y TOrJeny I'yCTUHE U JIETOHAlMOHUX Nepdopmacu, HajOoJbe pe3yirare nMa
jemumemne y kojeM ¢y C-N Be3oM moBe3aHn O€H3E€HOB IMPCTEH KOjH MMa JIBA HUTPO CYNICTHUTYEHTA U
jenny TpuIyopMEeTHII TPYIY U TPUA30JICKH MPCTEH YUjU je CYNCTUTYeHT a3uao rpymna (Ciuxa 18).
I'yctuna oBor Monekyna m3Hocu 1,80 g/cm®. UMspauymara OpsmHa netoHamwje je 7279 m/s, a
neroHanmonn mputucak 23,47 GPa. Enrtammmje dopmupama CBUX HCIUTHBAHHUX jEJHGCHA CY
MO3UTUBHE U MMajy BpenHOCHU o1 544,54 cal/g mo 937,99 cal/g. 13 Tora ce moxe 3ak/byqanTH a Ou
HBUXO0BA JIEKOMIIO3HIM]ja Omta er3otepmHa. Ha ocHOBY m00OHMjeHUX pe3ynTara, OBakBa jeIUb-EHa OU
MOTJIa J]a Ce pa3Marpajy Kao KaHJHAATH 3a TOTEHIHjaHe eKCIio3uBe, 8

FiC
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Cnuka 18. CtpykTrypa ucnutuBator TpudiayopMmetwi cynicturyucanor N-apuin-nonu-1,2,3-
186

TPHUA30JIHOT JepHBaTa

Jeman ox OwtHMX (¢akropa mNpU pazMaTpamy JeAMEEHA  KAa0  MOTCHIHM]aTHUX
BHCOKOCHEPI'eTCKUX MaTepHjajia jecTe J1a ’hHUX0Ba CHHTE3a Oy/ie jeTHOCTaBHA, je(pTHHA U IIITO Mamke
IITETHA 32 OKOJIMHY M JbYJIE KOJU UX CHHTETHINY. TpaxkeHe yciioBe O MOrao Jia 3aJ10BOJbU 3-HUTPO-
7-(tpudyopmernn)-1,2,4-rpuazon|5,1-c]-1,2,4-tpuasun-4-amun  mo3uaruju = kao  TFX. Oso
JeIMIbEHEe je HAKOH CHHTE3€ IOJBPIHYTO EKCIEPUMEHTAIHUM W TEOPHUjCKHM HCIHTHBabUMA.
PenareHckoM cTpyKTypHOM aHainu3oM ojpeheHa je kpucramHa crpykrypa. Ilpumeheno je na je
I'YCTHHAa Mama OJ HEKHX aHalora KOju He Toceayjy TpudIyopMeTHs rpyly Kao CYINCTHTYCHT.
VYnpaBo je Ta rpyma o3HaueHa Kao pasJior 3a Mamby 'YCTUHY jep yclea leHe BOJTYMUHO3HOCTH JI0J1a3H
70 CTEpHUX cMeTHH. To Ou Morio joBectu 10 noBehama oceTIbUBOCTH OBOT MaTepHjaia. Mmak,
MOCTOjabe BOJOHUYHHUX U T-T CTCKUHI MHTEPaKIMja YHyTap KpUCTaja clipedyaBa Ja o Tora Johe.
IlITa BuIlle, 0BO jeAUE-EH-E BEOMA je CTAOMIIHO U MOKa3yje 100pe JeToHauuone neppopmance. 8

[ToreHuujanHy HOBY Kjacy BHMCOKOCHEPreTCKMX Marepujajia MpeAcTaBbajy Coau  3-
(nuaUTpOMETHIN)-5-(Tpudayopmernn)-1H-1,2 4-tpuasona u 0Gaza Ooratux azotoM. Mwmajy
3aJ0BoJbaBajyhy ryctuny. IbuxoBe neToHanMoHe OCOOMHE Cy CIMYHE MOJIEKYJIMMa KJIACHYHUX
excro3uBa nomnyt RDX-a. HoBu MaTepujany HUCY MHOTO OCET/bMBHU HAa MEXaHUYKE CTUMYJIaHCce. Y3
obehaBajyhe kapakTepucTHKe, OBa Kilaca jeum-erba 01 Tpebano feTajbHuje 1a ce ucrnuta. '8’

Kao mro je Beh peueHo, XaJloreHo CyNCTUTYHCAaHU €KCIUIO3UBU MPOHAIILIN Cy CBOjJy MIPUMEHY
kao Omoumanu areHcu. Mako HNFX moxa3zyje nobpe pesynrare Ha OBOM I0JbY, OH UMa U3BECHUX
He/JoCTaTaka Koju cy paHuje HaBeneHW. Brnama Cjequmenux Amepuukux Jlp>kaBa MmokpeHyna je
UCTPaXMBaKE pajid MPOHAIACKA KaHIUIaTa KOju OM MOTIJIM Jla 3aMeHe OBO jeaumeme. Pasmarpana
Cy CaMoO jeIMIbEha Y YBPCTOM arperaTHoM CTamy jep Cy OCTalla Mame MPAKTUYHA 32 OBY HaMEHY.
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W3nBojuia cy ce aBa jenumerma. Jenno je tris(tpudmyopmernn)RDX koju je mo3Hatuju kao TFM-
RDX (Cruxa 19). OHo uma no0pe ¢pu3uuke 0coOMHE U 3a10BOJbaBajyhier je eHepreTCKor cajapikaja.
Ox BenmuKOT 3HAYaja je M TO IITO C€ JIAKO CHUHTETHUINE. Y3 CBE TO, MMa BHUCOK Calpikaj ¢uryopa.
[Topehemem KTacCHYHUX €KCIIO3MBA U BUXOBHUX aHaora koju caapxke CF3 rpymy npumeheno je na
yBOl)eHeM OBE TPyIe MOJIEKYJIH TIOCTajy Mambe OCETJHUBH Ha yzap, Te J1a Ou HEHO MPHCYCTBO MOTIIO
MMaTH MO3UTHBAH edeKar Ha oBaj MaTepujal. [Ipema TEOpHjCKUM HCITUTHBAKBIMA pal)eHUM Ha OBOM
jeIMbeny, HETOBUM pa3liaralbeM IPWIMKOM JieToHammje Ou Hactano 13,95% dyopoBomoHuKA.
[Tpo6Gnem ce jaBswa jep 6u ce hmyop 3 TFM-RDX-a nenom Be3ao 3a yribeHUK u (GOPMUPAO YTIbEHUK-
tetpaduryopun. OBO jenumermhe HeMa TO3HaTa OMOIMIHA CBOJCTBA MOIYT (IIyOPOBOJOHHKA, Ia
IErOB HACTAHAK HHUjE MOXeJhaH. 3HauajaH MOMakK Ce jaBJba YKOJIUKO CE TIOYETHOM jeIULEHY J01a
Maia koymuuHa RDX-a. Ha oBaj HaumH ce moOospimaBa OanmaHc kuceoHuka. OpapeheHa KoauduHa
(dbayopa he monoBo npehu y cnopeine mpousBojie, ainu he mporeHaT HacTaior (pIyopoBOOHUKA OUTH
Behu. Ilopen oBor jemumema, Naxmy je  npuBykao u  1,3,5-tpunutpo-2,4,6-
tris(rpudnyopmernn)oensen (Cruxa 19). Ha ocHOBY CTpykType MpeTHnocTaBba ce Ja Ou OBO
JeImbEeHhe MOTJIO UMaTH J00pe KapakTepucTuke. [IoMeHyTo jeumene jol YBEeK HUje CHHTETHCAHO,
Te OBE MPETIOCTABKE HUCY 3BaHMYHO ToTBphene.™ V3 He TOMMKO KOMILIMKOBaHY CHHTE3Y U 100pe
JeTOHaIMOHe mepdopmance, kKao Moryhe 3aMeHe ce TOMHEbY M JAepuBaTH 2-HUTPO-[1,2,4]-
Tpuaszono[ 1,5-a]mupuMuEHa KOju nMajy TpH(yTOpMETHI TPyIe Kao cyncTuTyenTe. 88
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Cnuxka 19. Crpykrypa TFM-RDX-a (1eBo) u 1,3,5-tpunutpo-2,4,6-tris(tpudayopmerrin)oeH3eHa
(mecno)™®?

Jenumema koja campke meHTadIIyopcyI(OHHII TPyIe ce YeCTO KOPUCTE Kao CHepreTcka
OKCHalMOHa cpeacTBa.’®® VTumaj oBe Tpyme Ha BHCOKOEHEpreTcKe MaTepHjaie M Jajbe HHje Yy
MOTIYHOCTH pa3jallilbeH. Y HOBUJUM HMCTPpaKHBamkbHMa JeAUEHA KOja y CBOM CacTaBy HMajy
TpudIyOpMETHII TPYILy ce YecTo mopeje ca neHtadayopcyindanun anairozuma. [lokaszano ce ma mo
CBOJUM KapakTepucThukama neHTadayopcyiadoHUa rpymna Moxe Outu jgo0pa 3ameHa 3a
TpudyopMeTun Tpymy y opraHomeranHuMm kommiekcuma.l®® Ha mosby BHCOKOEHEpreTCKux
MaTepujana CTyIuje jelumbela Koja caipke OBy Ipymy cy nperexkHo Teopujcke.'®® Ilojenunu
HAyYHHUIIM CMaTpajy Jia Cy OBaKBa je/IM-CHha 3all0CTaBJbeHa U Jla MX Tpeda AerasbHuje ucnurati. Kao
pasyor HaBOJIE TO IITO CE MCTPAKHUBAK-A IIPETEXHO GOKyCHpajy Ha Tpu(IyopMeTHII rpyiy. %

VY nuTepaTypu IIOCTOJM HEKOJHMKO KapaKTepHCTHKa Koje ce Be3yjy 3a yBohewe
nenragyopcyndonun rpyne. Hajope ce ucrude To n1a ona uma Behy ryctuHy o HUTpo rpyme (2,57
g/cm® y nopehemy ca 2,17 g/cm®). Ona uma Behy TycTHHY U 0] TOMEHyTe TpU(IyOMETHII IpyTie yuja
ryctuHa usHocu 2,25 g/em®® 3Gor Tora BHCOKOEHEpreTCKM MaTepHjalM Koja  CaJpiKe
nenTaduyopcyadoHUI Tpyne uMajy mpeaucrnosuirje 3a qo0pe aeroHanuone nepdopmance. OHa
uMa U Behy JUeNeKTpUUHY KOHCTaHTy oJ Tpudiayopmerui rpyme. Ycien Beher 6poja atoma ¢iyopa
nonasu jio nosehama enekTpoH-npusiadHor edekra.'® V najsehem 6pojy pasosa Ha TeMy oBe rpyTie
ce Kao TMOocCleaMlle HEHOT yBohema HaBojae M moBehaHa XxuapodoOHOCT MmaTepHjana, CMambeHa
TNOBpIIMHCKA eHepruja u nosehana Tepmanna crabunnoct.® Cse oBo ykasyje Ha To 1a 61 oBa rpyna
Moria y oOyayhHocTu 1a 3aMeHM TpUQIyOpMETHII TpyIly. Y NPHIOT TOME FOBOPU U CTyAM]ja Koja ce
6aBuia neHTadayopcyndanuanupasoinma, nenragiyopcyindanmi-1,2,3-rpuazonumMa U BHUXOBUM
nepusatuma (Cruxa 20).18
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Cnuxka 20. [Tpumepn HCIMTUBAHUX TTEHTAIIyopCyIhaHMITUPA30JICKUX U TTeHTadIyopcyapanu-
1,2,3-Tpuazonckux nepusarals®

Nako cy jenumema ycrenrHo CHHTETUCaHa, Behu 1eo ucnuTuBama je ypahen teopujcku. On
BUXOBUX KapaKTEPUCTHKA HAJBUIIE CE UCTUYE TepPMalHa CTaOMIHOCT. JleToHamoHe nepdopmance
Cy WM YIOpEeIuBE ca TPUHUTPOTOIyeHOM. Heka oI HWCIHUTHBaHHUX jequmbema HMajy 00Jbe
neToHarMoHe nephopMaHce U 0] aHalora Koju caapxke Tpudiyopmernn rpymy. 8 3ampaso, To cy
MoKa3ald H pe3ynTatd crymuje paheHe Ha cyncturywcaHuM  4-tpuduryopMmetnin wid  4-
neHTadayopcynpanua MOHO M Tonu-1,2,3-TpuasonHuM jemumeruMa. O0a UCTpakWBama Cy OBO
JoBela y Be3y ca nosehamem ryctune Marepujaina ycues Behe ryctune neHtaduryopcyndoHuI rpymne
y OZHOCY Ha TpH(ITyopMeTH rpyiy. 8919

UcnutuBama  eHTanmwuja  (GopmMupama  CHEPreTCKUX — MaTepujajia  KOJju  caJipiKe
nentadayopcyndonmn rpyny paheHa cy TEOPHJCKMM MeETOJaMa KOje C€ 3aCHUBAjy Ha TEOPHJU
dyakumonana rycrune.’®? BpeqHoCTH eHTaNNHja cy T0OMjeHe METOMOM H30e3MHUYHHX PEaKiHja.
Pauynatu cy m mputucak u Op3uHa neroHarje momohy Kamier-JakoOCOBUX jeHa4YMHA KOje CY
npuaroleHe 0Boj Kacu jeumbemba. AYyTOPH Cy ¢€ BOJIWIIN MTPETIIOCTABKOM JIa IIEJIOKYITHA KOJTNYHHA
a30Ta MMPH IETOHAIHjU MpeJia3u y eJIeMEeHTapHu a30T. KrceoHHk Ou ca BOJIOHWKOM Harpaaio BOAY.
Kana ce BOJIOHMK MOTPOIIH, KHCEOHHK OKCHIyje YribeHUK 10 yribeHuk(lV)-oxcuna. Hakon tora
cienn okcuaanudja cymmnopa ao cymmnop(IV)-okcnma. YKOIUKO ce TOM HPUIMKOM HE YTPOIIU CaB
KHCEOHHK, OH C€ W3][Baja y BHJy €IIEMEHTApHOI KuceoHWKa. Ha OoCHOBY nmoOuWjeHHMX pe3ynrarta
3aKJbYYCHO j€ Jla jeuIeha Koja caapxke mneHTadiayopcyadoHus rpyny U mnpcreH (ypasaHa
MpEeACTaBIbajy 100pe KaHAUAATe 32 HOBY KJacy BHCOKOCHEPreTCKuX jeaumema (Crnuxa 21), xako
300r 100pUX JETOHAIMOHKMX Mep(opMaHCcH, Tako U 300T TepMaiaHe crabmiHocTH. Tpeba y3etu y
003up na Kamiier-JakoOcoBe jelHaYMHE HUCY y MOTITYHOCTH Pa3BUjeHE 33 €KCIUIO3MBE KOJH CapiKe
HEKe Jpyre aroMe Nmopes yribeHHKa, BOJIOHHKA, KUCEOHHKA U a30Ta. 300T Tora Tpeda Outu o0a3pus
IIpU pa3MaTpamy pesyiaTrara JoOujeHuX rpyoum moaudukanujama Kamier-JakoOcoBe jeqHauMHE.
Kibyunu kopak mpu JeKOMIIO3MIIMjU OBAKBUX jeIUIbEHa jecTe packuname S — F Bese (koja y oBom
cllydajy mpeicTaBba ,.Be3y okuaad™). Takohe, mpumeheno je na yBohemweMm nenraduyopcynpoHmt
rpyme pacTe U xeMujcka ctabumHocrt. %
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Cnuxa 21. TloTeHIMjanHK KaHIMIATH 32 BUCOKOEHEPTeTCKe MaTepujaie Koju caapske -SFs rpymyt®?
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Excro3uBHE cMelIe 4ecTo caapike MeTalle Kao MITO je AIlyMUHHjyM. Y TakBUM ClydajeBUMa
6u morio na gohe no mosehama eHepruje cucreMa YKOJIHMKO ce TPU(IyOpMETHI rpymna 3aMeHU
nenradayopcyndponnn rpynom. Ofjanimemne 3a Ty MojaBy MOXKE ce JOOUTH pa3MaTpameM peakiiyja
JI0 KOJUX JI0Ja3u yrmoTpeOoMm oBHX opyxkja. Y oba ciydaja he ce popmuparu Al — F Bese, camo mito
MIPUIIMKOM TOTa Y IPBOM CIIy4ajy Aosas3u Ao packugama C — F Bese. Y apyrom ce packuzaa S — F Be3sa,
npHu 4eMy je pasiuka y eHeprujama m3mely packunyre u (opmupane Beze Beha Hero y mpBom
clTydajy, Te ce OBOM MPHIHKOM ocrobal)a Beha kommunnHa enepruje. 18

Hogwuja crynuja paljerna Ha Temy yruimaja 6poja QIryopuaHHX CYICTHTYCHATa Y MOJICKYTY Ha
CHEPreTCKe KapaKTEPUCTUKE HUTPOAPOMATUYHHX jeIUbCHa KOja MOCce/yjy OCH3EHOBO U ITUPA30JI0BO
je3rpo je mokazajia Jja mopact Opoja atoma ¢uryopa Kao CyNCTUTYCHTa MMa HeraTHBaH yTUIA] Ha
crabunHocT Monekyna (Cruxa 22).2% Camum TiM, ca mopacToM 6poja GIyopUAHNX CYIICTHTyeHATa
MaTepujaiau u3pal)eHu oJ] OBUX jeumbeHha M0CTajy HECUTYPHHUJU 3a YIIOTpeOy.

' NO, X
Y
X z la:X=H:Y=H;Z=H;W=H 4a:X=H;Y=H;Z=H
16: X=H;Y=H;Z=F,W=H z 46: X=H;Y=H;Z=F
1B:X=F;Y=H;Z=F;,W=H 48:X=F;Y=H;Z=F
ON NO, EXeFYoH ZoFWeF ON NO. 4X=F;Y=F,Z=F
w 1:X=F,Y=F,Z=F,W=F
N 2a:X=H:Y=H:Z=H NO, 5a:X=H:Y=H:Z=H
X Y 26:X=HY=FZ=H — 56:X=F;Y=H;Z=H
; ; X
2B:X=F;Y=F;Z=H N\/ 58:X=F;Y=H;Z=F
o X=EYoH Z=F Y N NO. 5rX=FY=FZ=F
O,N NO, ' ’ 7
z
X NO,
3a:X=H;Y=H
—‘ 36:X=F;Y=H
H/N\/ Y 3B:X=F;Y=F

Cnuka 22. VIcnuTiBaHA CUCTEMH MPH MTPOyYaBamky yTUIlaja 0poja GpayopuIHUX CylcTUTyeHATa Ha
eHepreTcKe KapakTepHCTHKe MoJlekynal®

HcrpaxuBame je paheHo Teoprjom PyHKIIMOHAA TycTUHE, TIpH Yyemy je B3PWI1 dynkunonan
kopuiheH 3a ONTHMHU3AIK]y CTpykTypa, a M062X 3a mpopauyne enepruje (eur. Single point
calculation).’®® Beh je 6umo peun o 3Hauajy MelyMOIeKyJCKMX HMHTEpakKiMja Ha OCETILUBOCT
BHUCOKOCHEPreHTCKHX MarepHjana. Kako ce miaHapHU MOJIEKYlIH OOJbe MaKyjy Yy KpUCTalIHe
CTPYKTYpe, IUIaHApHOCT MOJIEKyJa OuM Moryia Ja yka3yje Ha Belly OTHOpHOCT Marepwjaia Ka
MEXaHWYKMM HaunHuMa wunHunyjanuje. I[lpumeheno je na yBohewem aroma dQuyopa Kao
CYIICTUTYEHaTa J0Ja3H J0 T'yONTKa INIAHAPHOCTH Y HCIUTUBAHUM MOJIEKYJIMMa. AyTOpH IpOHaia3e
o0jalmeme 3a OBy I0jaBy y JiBe untbeHule. IIpBa jecte na je diayop, yrpkoc MaauM JIUMeEH3HjaMa
unak Behu oJ1 BoJJoHHKa. 300T TOora MOTy Jla ce jaBe MaJie CTepHEe CMeTHe u3Mely ¢guyopa u HUTPO
rpyIe Be3aHe 3a apoMaTH4HO je3rpo. Jlpyra unmeHula Ha Kojy ce ckpehe maxma jecte pa3iuyura
IpUpOJa BOJOHUKA y OJHOCY Ha (uIyop y HOTJIeNy eJeKTpOH-IIpUBIadHor edekTta. Bogonuk uma
JjeIaH eNeKTpOH Koju he My MocinyXKuTH 3a GopMHpame Be3e ca YIIbeHUKOM, T€ My IPAKTUYHO OCTaje
camo jenad npoToH. OKO BOJIOHMKA C€ jaBJba MO3UTUBAH €JIEKTPOCTATHUKH MOTeHIHjald. OKO HUTPO
rpyIe ce jaBJba HEraTUBaH €JIeKTPOCTATHUKU MMOTEHIUjaJ, IITO JOBOAU 10 O1aror eJIeKTpoCTaTUYKOT
IpUBJAYeHa KajJa Cce BOJOHUK Hala3u y Ort0- mosiokajy y OAHOCY Ha HHUTpO rpymy. Diyop je
HajeJIeKTPOHETaTUBHU]U aTOM, T€ TIPUBJIAYM eJIEKTPOHCKY I'YCTHHY Ka ceOu. Kako ce oko mera cTBapa
HeraTuBaH MOTEHIINjall, TOCcTOju MoryhHOCT 3a Onare on6ojHe cuie uzMely duryopa u HUTPO rpyme
KaJla cy OBa JiBa CYIICTUTYEHTa Be3aHa 3a JIBa CyceJHa aTOMa apoMaTu4Hor je3rpa. Ilpumeheno je u
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na enepruja auconjanmje Hajcmabuje C — NO2 Bese omama ca mopactom Opoja ¢uryopo
cyncrutyeHnara. Ca acriekra Mel)yMOJeKyJICKUX HHTEpakirja mpuMeheHo je aa gayop ydecTByje y
MHTEPMOJICKYJICKMM BOJOHHYHUM Be€3aMa M XaJOreHMM uHTepakuujama. Hwucy mnpumehene
MHTPAMOJICKYJICKE BOJOHMYHE Be3e. Huje mpumeheHo HHM mocrojame O-IIyIJbMHE, INTO HHjE
3auylyjyhe kazma ce y3amy y 003up paHHja UCTpaXuBama. Y MOTJeay BPEIHOCTH Koje mpema Kammer-
JakoOcoBUM jeTHAYMHAMA AUPEKTHO YTHUY Ha JIETOHALMOHE KapaKTEPUCTHKE, jaBJbajy C€ CYNPOTHU
edextu. Hamme, ca mopactom Opoja ¢iyopo cynctuTyeHaTa pacte W ryctuHa. MelhyTum, cTerneH
rmopacra TYCTHHE omajaa ca noBehamem Opoja aroma dmyopa y moinekynuma. Ca npyre crpase,
eHTanmMja GopMupama MOJICKyJa oraga ca mopactoM Opoja (Gayopo CyICTUTyEeHATa, IPH 4eMy
CTETICH TOT IaJia pacTe Kako ce mosehara Opoj atoma ¢uryopa. OBo 3a MoCiIeUIly ©Ma TO J1a Op3uHA
Y TPUTHUCAK JIETOHAIM]e HAJIIpe pacTy, a 3aTUM IOUYHUIbY /1a Omanajy. ¥ CBUM CTPYKTypama, OCHM
CTPYKTYpe 1, MUK y BpeTHOCTH 3a Op3MHY JIETOHAIIN]E CE jaBJba KaJa y MOJIEKYJY ITOCTOJU CaMo jeJlaH
¢nyopo cyncruryeHT. OBOj CTPYKTypuM HHK BpEAHOCTH ce mnpumehyje koa audyopoBaHOT
cyrncturyenta. OBO jeIUBEHE je TMoKa3ajno Behy CTaOMIHOCT y OJHOCY Ha MOHO(IyOpOBaHU
JepuBaT, IMTO ayTOPH paja MCTUYY Kao M3y3eTaK. EKCIepMMEHTAIIHUM TyTeM, 32 CHHTETHCAHO
jenumeme 10, NCIIMTHBAHA je BeroBa OCETJbUBOCT Ka yAapy U Tpewy. M3MmepeHa je u temnepaTypa
Ha K0jOj J10J1a3u JI0 HKEeroBe TepMalIHE Jiekommo3uiije. Ha ocHOBY 100MjeHUX pe3ynTara ayTopH Cy
3aKJbYYHNIA 1a O y OymyhHOCTH MOTJIO Ja ce pa3Marpa Kao MOTEHIHjaTHH BHCOKOCHEPTETCKU
MaTepHjan Koji 61 610 cHrypHHjH 3a ynoTpeoy. %

2.6.2. BucokoeHeprercka jeimmena XJaopa

Kao mto je panmje pedeHo, MPUCYCTBO XaJOreHa y jeIUBbCHHIMa MOXKE WMATH HETaTUBAH
YTHUIa] HAa MOJIEKYJIe KJIACHYHUX €KCIUTo3MBa. JemaH o mpumepa jecte ctynuja pahena Ha TATB o
KojeM je Beh 6uso peun. OH je jemaH oJ1 CeKyHIapHUX €KCIIJI03MBa KOJH CE CMaTpajy HeOCETIbUBUM.
Hberora cunTe3a ce oaBuja y n1Ba kopaka. [lonasna kommonenTa je 1,3,5-tpuxinopoensen. Hajope ce
BpIIY HKETOBO HUTPOBAKE MOMONyY a30THE KHCEIMHE akTUBUpaHe ojieyMoM. Ha Taj HaumH ce nobuja
mehynpousson 1,3,5-tpuxiop-2,4,6-tpuan3tpoden3en. [lomohy racoBuTor amoHujaka y TOIyeHY ce
BpIIY CYIICTUTYIIM]a aTOMa XJI0pa aMHHO T'pylama, Te ce 00uja )xeJbeHo jeaumemne. [Ipumeheno je
Jla IpU CUHTE3U HACTaje CIIOPEHH MTPOU3BO/I KOJU j€ M30JI0BaH U OKapakTepucaH. Y nuramwy je 1,3,5-
TpUaMHUHO-2-XxJ10p-4,6-nuHNTpoOeH3eH  (ckp. TACDNB). HudepennujanHom  ckeHupajyhom
KaJlopuMeTprjoM MepeHe cy temneparype nekommnosuiimje TATB u TACDNB. 3a npBo jenumemne
ona uzHocu 380°C, a 3a nqpyro 322°C. To 3Hauu n1a je 700MjeHN CIIOPETHN TIPOU3BO/I MaHE TEPMUYKH
cTaOuiaH o] rIaBHOT MPOU3BOJAA. Y MOIJIey OCETJbUBOCTH Ha Tpee, 00a jeIUbeba MOKa3yjy UcTe
pesynrare. Hajpeha pasnuka ce jaBiba y oceT/bUBOCTH Ha yaap. Bpemnoct hsg 3a TATB u3HocH on
150 no 170 cm. 3a TACDNB oBa BpenHOCT je TpOCTpyko Mama U u3Hocu on 50 mo 58 cm.
ITpumeheno je u aa yak u tparou TACDNB-a y TATB-y ytuuy Ha meroBe KapakTepHCTUKE U
J0BOJIE 70 moBehama OCeT/HMBOCTU Ka yJapy. Ycliel cBera HaBeAeHoT, 3akbyueHo je 1a TACDNB
He yTuue 100po Ha kBanuteT TATB-a, kao u 1a cam He noka3zyje noTpedHe KapaKTepUCTUKE KaKo Ou
ce pa3Marpao Kao BHUCOKOEGHEPIreTCKH Marepujai. 300r Tora je MOTpeOHO CIPEYUTH CIOpeIHE
peakiuje Koje I0BOJie 0 HEeroBOr HacTajamba. AyTOpHU Kao pellemhe Mpeaiaxy /1a ce y peakiHoHy
CMellly YBOJM TaCOBUTH aMOHHU]AK M IIPU TOM MPUTHCAK OJPKaBa Ha Mame o7 5 6apa.t®

Camo xmopoBame ofpeheHHx MoJieKylla KIaCHYHUX €KCIJIO3MBa MOXE JOBECTH JIO
no0oJbIlamka BUXOBUX KapakTtepucTtuka. FOX-7 ce KopucTu kao cekyHaapau ekcriosus (Cruxa 23).
OHo 1o yemy ce U3/[Baja jecTe HEeroBa CMambeHa OCETIHHUBOCT Ha o/ipel)eHe CTUMYIaHCe MOMYT TPemha
U yaapa. VcnuTuBaHu cy JAepuUBaTH OBOT €KCIUIO3MBA. JeIMmbema Koja cy Ouna oOyxBaheHa jecy
XaJNOreHOBAHH JIEPUBATH ca 1 6e3 a30 MocTtoBa (Cruxa 23).1%
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Cnuxa 23. Monexyn FOX-7 (11€B0) 1 H-eTOBH XalOT€HOBAHH IepUBATH >

XanoreHu yBoheHu y jeumera cy ouimu xjaop u 6poM. YBoheme camo Opoma Kao CyrcThyeHTa
y INa30 JeIMbEeHhe HIje OUII0 YCIIEUTHO jJep jeAnmberbe Hije Omto craduinHo. [Ipu mopehewmy Tepmanne
CTaOMITHOCTH TIOYETHOT jeJIMbEha U HETOBUX JIEPUBATA, MOTJIO CE€ PUMETUTH J1a Cy CBH JIEPUBATH
Mame ctadbmian on FOX-7. OBaj excrimo3uB ce pasnaxe Ha 274°C, nok je Hajseha temmneparypa
pasnarama nepuBara 147°C 3a MoHOXJIOpoBaHy U HUTpoBaHy Bep3njy FOX-7. Cse BpenHocTu cy
HIDKE U 0] TemriepaType paznarama PETN-a (160°C). Behu npornienar nepuBara nMa ryCTUHY Koja
je Beha ox movetHor matepujana. [Ipunrkom nopehema NeTOHAIMOHNX MTPUTHCAKa U TEMITEPaTypa,
FOX-7 uma 6ojbe KapakTepuCcTHKE. AYyTOpH UCTHUY Ja Cy ephopMaHce OBUX JAepHBaTa yIOPEANBE
ca TNT-oM. AHasIM30M KpUCTaTHUX CTPYKTYypa IpuMeheHa cy 0/ICTyIama y BaJICHIIMOHUM yIJIOBUMa
KOja ce MPUIHUCY]y CTEPHUM CMEeTHhama yciiel BOJIYMUHO3HOCTH Xj1opa u Opoma. OHO 1o 4yeMy ce OBH
JepUBaTH UCTHYY jeCTe Jia CE MOTY MOHAIIATH Ka0 XUIEPTroInyHa OKCHIAIIOHA cpecTBa. To 3Haun
Jla y KOHTakTy ca oJpeheHMM ropuBuMa HacTaje cMella Koja ce crmoHTaHo mnanu. Kao mepa 3a
nopeheme 0Be KapaKTEPUCTHKE C€ KOPUCTU BpeMe OJUIOKEHOT majbema — ID Bpeme (ewe. ignition
delay time). Ono mpezcraB/ba BPEMEHCKH IMEPHOJ KOjU je MOTpebaH aa ce IMOjaBH IUIaMEH O]
TpeHyTKa KaJla TOPUBO J0he y KOHTaKT ca OKCHAALMOHUM CPEICTBOM. XHIEpProjudHa CBOjCTBA
xajoreHoBaHux naepuBata FOX-7 cy ucnutrBaHa Ha BbUXOBUM CMENIaMa ca TOpUBHMMa Kao IITO CY:
eTHJICHINaMUH, 1,3-TuaMUHOINIPOIIaH, MOHOMETHIIXUIPa3uH U XuApa3uH-xuapar. Jlooujena BpemMena
cy nopehena ca ID BpemeHuma 3a cmemne Oeine MyHIIJbUBE a30THE KHCEJIMHE M UCTHX TOpUBA.
Kopumnthena je ympaBo oBa KHCENIHMHA jep j€ OJl paHHje TO3HATO Jia OHA Ca HEKUM alu(aTHIHUM
aMUHHUMa NOIYT eTUJIaMUHA U TPOINUIaMUHA FPaid OBaKaB THUII cMelia. BehnHa cMelia ucnuTHBaHuX
xanoreHoBaHux gepuBata FOX-7 nmana je kpaha ID Bpemena y onHocy Ha cMmerie Oelie mylnJbUBe
a30THE KUCEJIMHE ca UCcTUM ropuBuMa. [loceGHO cy ce ucTtakia TpH jenumema ca ciuxe 24. tbuxosa
ID BpemeHa cy y omcery 2 — 6 ms y cMemama ca cBuM ropuBuma. [lopehemwa pamu, uspauynaro 1D
BpeMme Oelie MyIbMBE a30THE KUCEIMHE Y CMEUIM ca XUApPa3suH-XuApaTtoMm uHocu 19 ms, ok ID
BpeMe 3a jelbebe 1 y KOHTaKTy ca UCTHUM ropuBoM u3HocH 4,7 ms. OBakBa ca3Hama 0TBapajy HOBE

MoryhHocTH y ipumenu aepupara FOX-7.199:1%
Eir C|:| Eir
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Br Br .
o " O:N N=N NO, ON N=N NO,
/> é Br >/—éBr
T NO, T NO,
cl &

Cnuxka 24. Ctpykrype xanoreHoBanux aepuBara FOX-7: jenumema 1 (11eBo), 2 (cpenuna) u 3
(necHo)'®

CnuyHM 3aKJbydlld M3BEJICHM Cy M IpU mpoydaBamwy JepuBata PETN-a. Ilpema najuenthe
npuxsaheHoj 1epUHULIN]jH, BUCOKOGHEPTeTCKa jeIUHEeHha Koja Cy Mame 0CeTIbUBA O] IEHTaepPUTPOJI -
TETpaHUTpaTa ce CMaTpajy CeKyHJapHUM eKCIUIo3uBHUMA. M3 Tor pasnora yecto ce mpase nopehema
KapaKTepHCTUKa HOBUX KaH/MJaTa 3a eKCIUIO3UBE ca KapaKTepHCcTUKaMa OBOT je/iibema. [locTaBsba
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Cce IHTamke Kako MOIH(PHUKOBAE OBOT jeIHbEeba YTHYE Ha IeroBe KapakTepucTrke. OBUM ce 6aBHO
Huxkouac JIuz (opur. Nicholas Lease) ca rpymom capamauka. OHU Cy UCIIUTHBAIU CYIICTUTYHCAHE

nepusare PETN-a, npu yemy Cy y BMMa HUTPO IPyINE MEHaId METUI U XUIPOKCUIIHUM Ipylama,

Ka0 ¥ aTOMHMa XaJIOTeHHX elleMeHara (XJI1opoM, 6poMoM u jogom) (Cruxa 25).1%7
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Cnuxka 25. JlepuBatu PETN-a xoju cagpixe aTOMe XaJOreHUX eJeMeHara

HctpaxuBama cy palleHa Ha MOHO-, M- U TPUCYCTUTYHCAHUM JCPHUBATHMA, Ca H3Y3E€TKOM
MOJIEKyJIa Yhje CHHTe3e HHUCY ycrelne (AUCYICTUTYHCAH! IEPUBATH ca JIB€ METWII TPpyIe, Kao U CBU
JIEpUBATU Ca XUAPOKCUIIHOM IPYIIOM Kao CYICTUTyeHTOM). Pe3ynratu cy noOujeHrn kKoMOMHAIjoM
TEOPHUJCKUX M EKCIIEPUMEHTATHUX MeTo/a. AHaIM30M KpHCTalla MOHOCYIICTUTYHCAHUX JepuBaTa
npumeheHo je 1a BeIuMurHa CYNCTUTYEHTa UMa YTHIA] Ha Iy)KUHY HErOoBE Be3e ca YIJbeHUKOM U3
ckenera oBor MoJsiekyia. IIITo je cyncTuTyeHT Mamu, TO je ToMeHyTa Be3a kpaha. Ilpu mopehemy
rycTHHA MOHOcyncTuTyrncannx aepuata 1 PETN-a, camo y citydajy kaja cy CYICTUTYEHTH XJIOP U
METHJI Tpyna, BPEIHOCTH Cy Mame OJ] BPEJHOCTH 3a M3BOpHU Mousiekyd. OBa BpegHOCT 3a
MOHOjOIOCYIICTHTYHCAHN MOJIEKYH je Hajeeha u m3noCcH 2,158 g/cm® (0K je rycruna PETN-a 1,845
g/cm®). Objammeme BpeaHOCTH 106HjeHo je anamm3om Xupimdentosux nospmm u 2D otucaka (eHr.
two-dimensional fingerprint). Ca noBehamem BelMuYHHE CYIICTHTYEHTa pacTe W OpOj MHTEpaKInja
Koje oH rpaau. OceTJbUBOCT Ha YAap je UCIIMTHBaHA €KCIIEPUMEHTAIHO METOIOM nasajyher yekuha.
Bpennoct nobujena 3a mouetHu PETN monekyn je 10,2 + 0,9 cm. Kaga ce oBa BucuHa ynopenu ca
BpeHOCTUMA JIOOM]JEHUM 3a JepHBaTe KOJU CaJpKe XaJOTeHEe, MOXKe €€ 3aKJbYyYUTH Jla Cy CBU OHHU
Mam€ OCETJBMBH Ha yziap. Y Cily4ajy MOHOCYIICTUTYHCAHUX XaJIOTE€HO IePUBATA, BPEJHOCTH CY CKOPO
Tpu nyra Behe. Hajmame oceTsbuB je pepuart koju caapxku xiop (30,8 £ 2,5 cm). Ayropu cy oBe
KapakTepUCTUKE MOHOXAJIOTCHOBAHUX JAepuBara ynopenuin ca onuma 3a HMX u RDX. Jlu- u
TPUCYIICTUTYUCAHU JIEPUBATU CY C€ IOKa3aJud HM3y3€THO OTIOPHUM Ha OBaj BHJI CTUMYJAIHje.
MaxkcumanHa BUCHHA ca Koje je majana TexuHa of 2,5 kg Ha ucnutuBane marepujaie je 320 cm.
ITomeHyTa jenumema HUCY eKCIUIOAMpaa HU MpU Kopuilhewy MakcuMmaiaHe BucuHe. OHO 1ITO je
0CeOHO MHTEPECaHTHO je YMHEHHUIlA Jla Cy CBa jeUIbEHa MOCTaja OTIOPHA M Ha CTUMYJALU]y
TpemeM, 0e3 003upa Ha Opoj cyncTUTyeHaTa. BUTHO je HalOMEHYTH Ja je MOYETHU MOJIEKYJ
pENlaTUBHO OCETJPUB Ha OBaj BUJ cTumynanuje. Monudukanuja PETN-a y Behunu cnydajeBa uma
yTUIaja U Ha OCETJBMBOCT Ka eleKkTpuuHoj BapHuiu. ety Bpeanoct kao PETN (0,0625 J) umajy
MOHOCYICTUTYHCAHH JIEPUBATH Ca XJIOPOM U JOAOM, Ka0 U MOHO- U AUCYIICTUTYHCAHU JIEPUBAT KOJU
caJipku joa. Pe3ynratu 3a 0CeTJbMBOCTH Ka TPEWY U €JIEKTPUYHO] BAPHUIIM HUCY OMITN TOCTYITHU 32
TpUjoO0 cymncTuTyucanu gepuBar. IlTo ce Tuye uWHUIMjAlMje €JNEKTPUYHOM BAPHUIIOM,
HAjOTHOPHUJUM Cy C€ MOKaszalM IUXJIOPO- U TPUXJopo- cyncrutyucanu nepuatu (0,2500 J).
HudepeHuujaiHomM ckeHHpajyhoM KalopuMeTpujoM ojpeheHe cy TeMmieparype TOIUbeHha |
JEKOMITO3UIIM]jE TIEHTaepUTPOJI-TETPAHUTPATA U HETOBUX JIepUBaTa. Tauke TOMJbEHmha CBUX JepUBaTa
cy Hke o1 BpeaHoctu 3a PETN. OBo jeaumeme ce paznaxke Ha Temreparypu of 166,8 °C. Jeauno
ce XJIOpO JIepUMBaTH pa3jiaxy Ha HWXKHM Temreparypama. Ilpu Tome, TemmepaType pasiarama
omnajajy ca nosehameM Opoja aToma XJI0pa y MOJIEKylly. Y ciydajeBuMa OpoMa U joJa cuTyaruja je
cacBuM Jpyraudja. CBU AepHBaTH ce€ pasjaxy Ha BUIIMM TemmeparypTama y oaHocy Ha PETN u
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TEeMIlepaType pacTy ca mopacToM Opoja aroma XajioreHa Kao CyINCTHTyeHara. Teopujom
¢yHkumoHana ryctuHe u3pauyHate cy kapaktepuctuke PETN-a u nmepuBara. Tom mpuimkom
kopumthena je B3LYP ¢ynkuuonan. Exaranmuja ¢popmupama PETN-a msHocu -444 kJ/mol. CBu
XaJIOTEH JICPUBATH UMajy MO3UTHBHH]Ee BpeaHOCTH. OHO MITO je MPUMETHO Y OKBHPY Ipyma Koje cy
CYIICTUTYHCaHE UCTUM OpOojeM XajoreHa jecTe J1a BpeAHOCT eHTarje opMUparma pacTe o1 XJIOPo
JiepyBaTa Ka OHMMa YHjU je CYIICTHTYCHT jol. YBoheme Beher Opoja xamoreHa (oJ jenaH 10 TPH)
yTHUYe Ha TIOPACT SHTANIH]e Cpa3MepHO Mmopacty Opoja cyrnctutyeHara. Ha 0CHOBY HaBeZIGHOT MOKe
ce 3aKJbYYHTH Ja he TprjoJ0 CYNCTUTYMCAaHUMMATH HAjIIO3UTHBHH]Y BPEIHOCT, IITO H JECTE CIIy4aj.
OH jequHM MMa MO3UTHBHY BPEIHOCT eHTaimuje Gopmupama koja uzHocu 8 kJ/mol. Ilosehame
BpPEIHOCTH EHTalnuje Gopmupama ca noehameM Opoja XalloreHa Kao CYICTUTyeHaTa Ce MOXKe
MOBE3aTH Ca CMambEHEeM Opoja HUTPO rpyma y MoJiekyny. [lopen HaBeneHe BeTMYMHE, ca OBUM MOTY
ce MOBE3aTH M BPEIHOCTH TOIUIOTE €KCIUIO3Mje. Y Cilydajy OBUX BPEIHOCTH, HEMa jJaCHOT TpeHJa
Mel)y MOHOCYTICTUTYHUCAaHUM XaJIOT€HO JepUBATHMA, JOK C€ KOJ[ JI- U U TPUCYIICTUTYUCAHUX ITOHOBO
npumMehyje maja BpPEAHOCTH OJi JIepUBaTa KOjU CaAp)Ke XJIOp Ka OHUMA KOJU Cajapxke JoI Kao
CYIICTUTYeHT. BpenHoctu omanajy ca moBehameM Opoja XaJoreHo CyNCTUTyeHaTa, OJJHOCHO ca
CMamemeM Opoja HUTPO rpyma y Mosekyny. Kako cy To rpyme koje monpuHoce noehamy eHepruje
MOJIEKyJIa, OBaKaB CJe]l je o4YeKuBaH. VICTH TPEeHAOBU c€ MOTY NMPUMETUTH M KaJa Ce IMoCMarpajy
BPEIHOCTH TOTUIOTHOT Kamanurtera. CMamemeM Opoja HUTPO Tpyla y MOJEKYIY CMamyje ce U
OCETJBUBOCT (MOCEOHO Ka yaapy), IMTOo ce MaHU(DECTyje U KpO3 MOMEHYTE KapaKTEePUCTHKE JO0HjeHe
TEOPHJCKUM MeTojJama. bamaHc KHCeOHWKa 3a CBa JeAUCHha jeé HETaTUBHUJU Yy OJIHOCY Ha
MeHTaepUTPOI-TeTpaHuTpaT. O CBUX XaJloTeHa, HAJHIKY BPEIHOCT UMa TPHUJOJIO CYIICTHUTYHCAHU
nepusar (-64,7%). 13 cBera HaBeIeHOT, MOYKE CE 3aKJbYUUTH Ja CYIICTHCTYIUja HUTpo rpyna PETN-
a XaJOTeHMMa JIOBOJIH JI0 CMarherba 0CETIFUBOCTH. OHO IIITO ayTOPH pajia UCTUYY jecTe 3Ha4ajaH Ima;y
KOJjU C€ jaBJba KOJ AWCYIICTUTYHCAHUX JepuBara. thuxoBa mpeTnocraBka jecTe aa je TO MOBE3aHo ca
IIPUPOJIOM aToMa XaJloTeHa KOju NMajy TeHICHIH]y JIa HHXHOupajy caropepame.'®’

Kana ce mpu4a 0 BHCOKOCHEPTETCKUM jeAMEH-CIhUMa XJI0pa, CBAKAKO j€ HajOUTHU]e TTIOMEHYTH
nukpwi-xinopua (Cruxa 26). CpenquHOM qBajgieceTor Beka palheHa cy Kpuctanorpadcka HCTpaKUBamba
KOja Cy MMaJla 3a IWJb J1a OTKPHjY CTPYKTYPY OBOT jemumema. OHa Kojy cy noounu Bumuc (opwr.
Jean S. Willis) u capamuuim ykasyjy Ha 0JCYyCTBO IUITAHAPHOCTH y 0BOM MoJiekyiny. Cmarpa ce 1a je
TO TMOCTIeIUIA PE30HAHIIMOHOT e()eKTa U CTEPHUX CMETHH. ATOM XJIOpa KOJH j€ CYTICTUTYEHT Y OBOM
MOJIEKYJTy je M3Y3€THO BEJIMKH, T€ JIOBOJIH JI0 POTalUje nBe Ort0 opujeHTHCaHe HUTPO Tpyne. OHa
rpyla Koja ce Haja3| y MoJjoxajy 4 ocraje IulaHapHa y OJIHOCY Ha apoMaTu4Hu npcTeH. OHO 1ITO je
3aHUMJBUBO J€CTE Ja XJIOP HHUje MOJjeJHAKO YAa/beH O]l IB€ HUTPO rpyme u3Mely Kojux ce HajlasH,
IITO je TIOBE3aHO ca THM Jia YIJIOBH KOje Ipajie IOMEHYTe TpyIe ca paBHU NpcTeHa Hucy uctu. Cee
HaBeJIEHO yKasyje Ha TO Jia 0Baj MOJIEKY] HeMa HUjeJHy paBaH cuMeTpuje. 1%

Cl

O,N NO,

NO,
Cnuxka 26. CTpyKTypa TUKpUI-XJIOpUIa

JlerasbHa KBaHTHOXEMHMjCKa aHallM3a MUKpUI-XJIopuaa paheHa je TeopujoM (yHKLIHMOHATA
ryctune kopuihemem B3LYP dynkuuonana.’®® Konjyranuja uzmel)y 6eH3eHOBOT MPCTEHA B HUTPO
rpymna je cnauja, Ha IITa yKa3yjy nojanu JoOMjeHH aHamu30oM MUIMKEHOBHX HaeJeKTpucama. Y
JeIMHUYHOj henmuju MUKPUI-XJIOpUIa aTOMU KUCEOHHKA U3 HUTPO Ipyla Cy YCMEpPEHH Ka aToMUMa
BOJZIOHMKA. Pa3zior 3a To je mITO ce Ha aTOMHUMa KUCEOHUKA jaBJba HETAaTHBHO HaeleKTpUcame, a Ha
aTOMUMa BOJIOHHMKa MO3UTHBHO. Ha oBaj HauMH cMamyjy ce 0/00jHE CUiie y OKBUPY jeAMHUYHE
henuje. [lomenyra ananuza MWINKEHOBUX HaelleKTpUCama MOKa3aua je Ja Cy HaeJeKTpucama Ha
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KHCEOHHWIIMMA KOjU Tpaje HHUTPO TPyIly Malo0 HEraTMBHHUja KajJa C€ IOCMAaTpajy MOJEKYIH Yy
jenuHUYHOj henmuju y 0JJHOCY Ha HaeJeKTPHUCamkha UCTUX aToMa y U30JI0BaHOM MoJiekyny. Ca apyre
CTpaHe, HAeNEKTPHCAE a30Ta W3 HUTPO TpyIe MMa Maj0 HETaTHBHH]Yy BPEAHOCT NpPU aHAIHM3U
M30JI0BAaHOT MOJIEKYyJIa y OJHOCY Ha MOJICKYJ y OKBUpY jenuHuuHe henmuje. YmpaBo 3axBasbyjyhu
OBHM MOJAIIMMa CY ayTOPU W3BEIH MOMEHYTH 3aKJby4aK O jaYMHU KOHjyramnuje u3Mel)y HUTpo rpyme
u OeHzeHoBor mpcreHa. Jlpyra wuHpopMmaiuja koja je JoOHjeHa aHamu30M MUIMKEHOBUX
HaeJIeKTPUCama JeCTe Ja Ce Ha XJIOPY jaBJba IO3UTUBHO HaelIEKTpHUCamke. T0 3HAUM /1 je XJIOp MPEKO
CBOje Be3e ca yrJbeHUKOM M3 OEH3EHOBOT MPCTEHA €0 KOHjYyrOBAaHOI CHCTEMa, T€ Ja JOHHUPA CBO]
eIeKTPOHCKH Tap mpcTery. IIpHCycTBO HUTpO Ipyna oNakmiaBa oBaj mporec.'®® Onrumusanujom
reometpuje npumeheHo je oacTyname HUTPO Tpymna y Ort0- moJoXkajy y 0JHOCY Ha paBaH IPCTEHA,
mTo je Omwio Beh mo3HaTo of panuje. AHanu3a MHUIMKEHOBE MMOMYIANKM]e YKa3yje Ha TO Ja je Be3a
YIJbEHUK-a30T Hajciabuja y OBOM MOJIEKYIY, T€ Ja C€ MpBa pacKuja MPUIMKOM JIEKOMIIO3HUIIH]E.
[To3Hato je Ja 0BO jeAMIEHE KPUCTANUIIE Yy IPOCTOPHO] rpynu P21/c, mTo roBopu 0 MpoCTOpHOM
pacropeny MoJIeKylia y KpucTaiHo] pemieTku. [lomatak koju je 10OMjeH OBOM CTYIHJOM jecTe
enepruja te pemerke. Ona uznocu -50,99 kJ/mol. JloGujeHa BpegHOCT Mama je 0J1 yoOuuajeHux, 3a
1ITa MOTY IIOCTOjaTH pa3Iu4uTU pa3io3u. Kao rimaBHM ce HaBoaM Jolle nakoBame. To ce cmaTpa
MOCIEUIIOM MaJIOT TIOJIAPUTETa MOJIEKYJIICKE TMOBPIIHM, ald W JOMHHAHTHOT HETaTHBHOT

HaeNeKTPHICama Ha KHCEOHNKy. %

[TpuKpUI-XJIOpU C€ YeCTO KOPHCTH paad yBOhema HHUKPHI TPYINe Yy HEKO jeHEbCHE
peaknjama Hykieopwiae cyncrurymnuje. OBa rpymna uma Tpu NOo- cylicTUTyeHTa y CBOM CacTaBy,
ra ce cMaTpa Jila MOKe JOTPUHETH €HEePreTCKOM Caapikajy jeANmbeha Y Koje ce YBOAM. YIIPaBo Te
rpyle uMajy jak eJeKTPOH-TIPUBIAYHH edekaTr 300T yera ce OBO JeAUHECHE KOPUCTH Yy TOMEHYTOM
tammy peakmnuja. IlpucycTBo mukpui ¢(parmMeHTa HE MOpa HY)KHO pe3ylITOBaTH MOOOJbIIAkEM
JETOHAIIMOHNUX KapakTepucTuka moJjiekyma. Jururep (opur. Aynur Ozler Yigiter) je ca rpymom
capaJIHHKa Ipe ocaM roauHa cuateTrcao 10 jeaumemna doratux a3otoM. OHa cy T00HjeHa peakIijoM
MUKPUI-XJIOPHJIA U TTUPa30ja, BEeroBUX JeprBara, UMUa30Ja, ryanusa, 1,2,4-Tpua3oia u leroBux
nepuBata. Kapakrepusaiuja oBux jenumema je pahena ekcnepumeHTarauM metonama (IR, NMR,
MS, enemeHTanHa aHanM3a). Jenmumbema Cy MOJABPTHYTa TEPMOTPABHUMETPHUJCKO] aHAIM3U, Kao U
mudepeHIjaHoj ckeHnpajyhoj kamopuMmetpuju. Jleo nctpaxuBama, MOMYT padyHama CHTANIH]a
dbopmupama 3a HEKa O] jenumema paheH je TeopujckuMm myteM. [loOujeHn pe3yaTaTu cy Owim
CyNpOTHU OJi ouekuBaHuX. Huje mpumeheHa 3HauajHa TpPOMEHA y CEHTAaIUIMjaMa EKCILIO3Hje.
[Ipumehen je mam y BpeaHOCTHMMA 3a CHTAIINH]y TEPMAIHOT pasjlaralkba KOju CE jaBJba yCJe[
dbopmupama 4,6-muHUTPOGYpPOKCaHA K0 jeTHOT OJ MPOM3BOJA. 300r TOora ayropud HCTHYY Ja je

IIPHUIIMKOM CHUHTE3€ HOBOI' BUCOKOCHEPI'CTCKOT MaTeijaJIa 0 BCJIIMKOI' 3Haqaja PasMOTPUTH BETOBY
200

CTPYKTYDY.

Ilopen opraHckux jeaumema XJI0pa Koja MOKa3yjy KapaKTepUCTUKE BUCOKOEHEPIeTCKHUX
Matepujaja, y yrnoTpeOu cy U lberoBa HeopraHcka jefiumbeba. JeaHo o1 Hajuenrhe kopunrheHux jecre
amMoHHujyM-Tiepxiopar. OH je cacTaBHU J1€0 KOMIIO3UTHUX IFOPHBA Y KOM MMa YJIOTY OKCHJALMOHOT
cpenctBa. AMoHHjyM-Tiepxiiopat yuHu o1 60% 10 80% ropuBa, 10K cy ocTane KOMIOHEHTe y BehuHu
cllydajeBa METaJIHU Ipax (Hajuenrhe aryMHUHIjyM) Ka0 TOPUBO, KaTaJIN3aTOPHU KOjU yTUUY Ha Op3UHY
caropeBama 1 MoJaubyTaueH ca XUAPpOKCHIHUM 3aBpiienuMa (ckp. HTPB) kao BesusHO cpeactso.’

[lepxnopaTu ce Mmory Hahu ¥ y BUCOKOEHEPT€TCKUM je[IMbelhUMa unja CTpykTypa nojceha Ha
CTPYKTYpy nepoBckuTa. To cy jeaumemna onte popmyne ABX3 u kapakTepucTUyHe CTPYKTYpeE KOJy
nocenyje CaTiOs. YipaBo 1o Ha3MBy MUHepasia OBAaKBOTI cacTaBa je lieja Tpyna jeumema 100una
TO UMe. ['pymna KMHECKHX Hay4yHUKa MCIUTHBANA je jemumera popmyrne Hodabco[M(ClOas)s], npu
uyemy je dabco 3ampaso 1,4-nrazo0unukino[2.2.2]okraH, a KaTjOHU HATPUJYM, KaJIHjyM, PYOUIHjyM
amoHujyM. J[ludepeHnujaaHoM ckeHHpajyhoM KalopuMeTpujoM Jo0MjeHe Cy TemIeparype
pasnarama OBUX jeAubema. [IpuMeTHO je 1a Cy BpeIHOCTH TeMIlepaTypa pasiarama npeko 344 °C,
JIOK Cy 3@ MOJIEKYJIE HEKHX KJIACUYHMX ekciio3uBa nonyr HMX-a oko 280°C. HMako cy rycTuHe cBUX
UCIHUTHBAHUX MaTepHjaja CIMYHE T'YCTUHU TOMEHYTOI EKCIUIO3MBA, BPEIHOCTH JETOHALMOHUX
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npuTHcaka u Op3uHa cy mano Behe. McTo Baxku M 3a BPEIHOCTH TOIUIOTE Koja ce ociobaha mpu
excro3uju. Enrtanmuje ¢opmupama cy Behe u g0 25 myra y oanocy Ha HMX, mpu yemy 3a
MIEPOBCKUT KOJH je Y CBOM CacTaBy MMao pyOHIMjyM OBa BPEIHOCT HUje HaBeaeHa. CBU MaTepHjain
cy Mame ocersbBH 07 HMX-a Ha MHUIMjalKjy yAapoM, alld BUIIE OCET/HHBHU Kaja ce OHa BPIIU
TpemeM. banmaHc KuceoHHKa je 3a cBa jeaumema 0%, ca M3y3eTKOM MEPOBCKUTA KOjH Ka0 KaTjoH
noceyje aMoHHjyM-joH. EberoBa BpetHOCT 3a OBY BeJIMUMHY je HeratuBHa (-5,6%). OHO mTO je oBa
CTyIMja TMOKa3aJia jecTe Ja Cy OBAaKBU MaTepHjaIM IO CBOJUM KapaKTEPHUCTHKaMa YIIOPEIUBU Ca
nocrojehuM eKCIIO3HBHMMA, T€ JIa Ce M CAMH MOTY HCIIUTHBATH Ko MOTEHIMjaIH) KaHnauaaTy, 202203

Kako ynorpeba BHCOKOCHEPTETCKUX jeMI-EHha HAa 0a3d XJIOpa MOXKE OCTABUTH HETAaTHBHE
MOCIIEIUIIE HA )KUBOTHY CPEIINHY, BEJIMKU OpOj MCTpaKMBamba MMa 3a IIIJb CHHTE3y MaTepHjaia Koja
y CBOM CacTaBy HeMajy 0Baj ejeMeHT. To je moceOHO U3paKeHO KOJI JeIUEha Koja Ce KOPUCTE Kao
OouonuaHK areHcu, McnuTtrBama OBakBUX jeMmbema Ccy pahena y mponutoctu. Ha mpumep, Biaga
Cjenumennx Amepuukux Jlpxasa je pazmarpana oapelheHa jeaumena Xjaopa 3a ynotpedy y 6opou
npoTHB Owuosomkor opyxkja. To cy Ownn xekcaximopmenamud, 1,3,5-6enzerampuc(N, N-
muxsiopamuHo)THa3oa (ckp. BDT) u 5-(N, N-guxmopamuno)terpasosn. Ha ocHoBy mo0ujeHuX
pe3ynTara, OBa jJeIMkbCHha Cy OKapakTepucaHa kao ropa omonuana cpencrsa o HNFX-a o kojem je
panuje om0 peun. McmoctaBusio ce a XeKcaxjaopMeJIaMUH HHje TOJMKO CKJIOH Ka JIETOHAITU]H, IIITO
ra JIOJATHO YMHHU HETOY3JaHNuM OronuaauM areHcom.’® KacHnja ncTpaknBama cy Tokasana Ja cy
jenumerka joaa HajehukacHU]ja Ha OBOM TI0JbY, O ueMy he kacHuje OUTH pedw.

2.6.3. BucokoeHeprercka jeimmena opomMa

ExcmuiosnBHa pupo/ia MOjeIMHUX JeAUbEHha OpoMa OJIaBHO j€ TO3HaTa. Y MPBOj MOJIOBUHU
JBAjIeCeTOT BEKa CHHTETHCAaH je asup Opoma.’®® Ta cuHTesa Omia je TOJCTAKHYTa paHUje
CUHTETHUCAHUM U OKapaKTepucaHuM a3ugioMm joaa. OBo jeaumemne 1001jeHo je momMohy enemMeHTapHOT
OpoMa M pa30iaxeHOr pacTBopa HaTpujyMmM-azuaa. [lape Opoma cy mpomymTaHe Kpo3 pacTBOP
TIOMEHYTE COJIH, IIPU YeMY je JOIILIO J0 pPeakiluje:

NaN; + Br, - NaBr + BrN;.

Jlobujenu a3ua Opoma je HapaHIIaCTO-I[pBeHE 00je. Y MUTamy je TEYHOCT BEOMa €KCIIO3UBHE
npupoje. [Ipenopyka je 1a ce mpu yrnmotpeOu OBOT a3ulia y CBpXe CHHTE3€ OH pa30i1aKu MHEPTHUM

racoM MJIM HCKHUM HCIIOJIApHUM pacTBapadcM IIOIIYyT XeKcaHa.205

Kana roBopumo 0 asuamma, jeiaH oJf 4ecTO KOpUITheHHX MPUMapHHUX €KCIUIO3MBA je a3ujl
osioBa. [lopen Tora kopuctu ce u weroB crudanar (Cruka 27). [To3HaTa Cy TOKCHYHA J€jCTBA OBOT
MeTaJa, Kao U IITeTa Kojy Kopumheme 0OBaKBHX jeJUE-EHha MOKE UMATH 110 KUBOTHY CPEUHY.>

O,N NO,

2+

Pb

NO,

Cnuxa 27. Onoso(Il)-ctupanat®

HoBuja ucTpakuBama Teke Ka NPOHATACKy HOBUX NPUMAapHUX EKCIIO3MBa KOjU Y CBOM
cacraBy Hehe caapkatu oBaj Temku Mertan. Kao mOTeHIMjaliHAa 3aMeHa Cy ce HaMeTHYJa
BHUCOKOEHEPreTcka KOMIUIEKCHA jequmerma, Mel)y kojuma cy komruiekcu Oakap(Il)-Opomara.
VcnutruBana cy jeiumema Ydju Cy JMraHad OWJIM MOJIEKYJIH BOJIE, Ka0 M MOJIEKYJIM Ha 0a3u
TeTpaTHaszoja U TpuTHazoda. OHO 300r yera oBa jeJMIbEHA NMPHUBIAYE MAXBY jecTe MOryhHOCT
MHUIMjAIMje TyTeM Jlacepa KOju eMUTYje CBETJIOCT Ta4yHO oJjpeljeHe TanacHe nyxuHe. CMatpa ce 1a
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pasznarameM OBHX KOMIUIEKCAa HAcTajy MPOW3BOAM Marme IITETHH IO XUBOTHY CPEAHMHY, YEMY Y
MIPUJIOT TOBOPE M PE3yJITAaTH aHAJM3€ MAceHOr crekTpa. M3 muxX ce BUIU Aa Kao MpoaykTu Hehe
HACTATH HU eJleMEHTapHU OPOM, Kao HH 6poMOoBo1oHKK. %

Oprancka jequmema OpoMa y XeMHju BUCOKOCHEPIeTCKUX MaTepHjajia MPEeTeKHO Ce KOPUCTE
IIPU CHHTE3U JIPYTUX BHUCOKOCHEPIeTCKHUX jeAMIbEHa. Y Ty CBPXY CE HajBUINE KOPUCTH TMHKPHUII-
Oopomun. Mako u cam nma MoTEHIMjaja 1a ce KOPUCTH Kao €KCIJIO3MB, Hajuemhe CIIy)Ku 3a yBoheme
MUKPHJI TPYyIe TIPU CHHTE3W JIpyrux marepujana. Kpucramorpadceka nctpaxnpama mokasaina cy aa
MUKPWI-OpOoMHUJT UM TIeT ToJUMOPGHUX 00arKka. OHU Cy y TUTEepaTypy O3HAUYECHU O3HAKaMa TPUKOT
andadera ox o 1o €. I[lomumopdHM OONMHMIM Cy OONHMIM jeTHOT UCTOT jeAHICHA y KOjUMa Cy
MOJICKYJIH Y KPUCTAITHO] CTPYKTYpH JApyraduje pacropehern y mpoctopy. OHO MITO je 3ajeTHUIKO 3a
CBE€ KpHUCTAJIHE CTPYKTYpe MUKPUI-OpoMHIa jecy TUIOBH Mel)yMOJIEKYJICKMX MHTEpaKIMja KOju ce
jaBipajy. IIpBe jecy Bomonuune unrepakuuje C — H/O tuna. Ilpumerna je moHaBbajyha jeaunuia
KOja HacTaje 3axBasbyjyhu muma. KruceoHuk U3 HUTPO Tpymie Koja je y para mojoxajy y oJJHOCy Ha
OpoM Tpajy 0Baj TUIT UHTEPAKIIUja ca JPYTUM MOJIEKYJIOM MUKPUI-OpOMH/Ia TIPEKO BOJOHHUKA KOJU
j€ y TOM MoJIeKyiry y meta mosioxajy y ogHocy Ha 6pom. [IpBu MoJieKyn rpajyd UHTEpaKIIHje TIPEKO
CBOT' Meta BOJOHMKA ca HUTPO TpyrnoM Tpeher Mosekynaa nmukpui-opomuaa. Mcre unrepakuuje ce
jaBibajy usmelyy apyror u tpeher mosekyna yume ce popMupa MOTHB y BUly Tpoyria. [lonaBibajyhy
JeIMHUITY UCcTOT 00IMKa opMHpa U IPYTy TUTI HHTEPAKIIM]a, a TO Cy HHTEPAKITH]e KOje HACTa]y yCe
WHIyKOBaHOT aumnojia. OHe ce jaBibajy M3Mel)y HUTpO Tpyme y Ort0 moJsioxajy y ogHOCY Ha Opom
jemHor MOJIeKyJa W aroMa Opoma W3 Jpyror MoJjieKyla, Ta cy o3HaueHe kao N — O/Br tum
nHTepaknuja. Oba MOMEHyTa THIIa WHTEpaKIlMja jaBJbajy C€ Y OKBHUPY MCTOT CJI0ja y KPHUCTAIHO]
pemeTku. Ayropu paga uctuuy 31adaj N — O/n uHTEepakimja Koje ce jaBibajy uamel)y ciojeBa (Crnuxa
28). Hutpo rpyrme koje cy Hajonmxke OpoMy Cy OpHjeHTHCaHE TAaKO Ja OJCTYIA]y OJ1 paBHHU IPCTCHA.
Kaxo je atom Opoma Benmuku, Apyradvja oprujeHTaInunja Ou qoBesa 10 CTEPHUX CMETHH. JeuHa HUTPO
rpyna Koja ce HajJla3u y paBHHM IIPCTEHa je OHa Koja ce Hajasu y mosoxkajy 4. Hutpo rpyme y
noJioxkajuMa 2 1 6 MpeKo CBOjUX KMCEOHHKa MOTY Jla HHTEparyjy ca JeJIOKaJIu30BaHUM T-CUCTEMOM
apOMaTUYHOT TMpCTeHa M3 HapeaHor cioja. dopMupameM OBOI TUIIA HMHTEpaKlMja 0JIa3u JI0
cTabmin3anuje CTpyKType NHKpmi-Opomuaa. Mmak, ayropu cmarpajy Aa UM HHUje TocBeheHO
JI0BOJHHO MAXKEE Y OJJHOCY Ha FHHXOBY yitory, 207208

SN
A

Cnuxa 28. N-O/r unrepakuuje usmel)y ciojepa®®’-2%®

HctpaxuBama OazvpaHa Ha KBaHTHO] MEXaHHMIM Cy IOKasajla Ja Cy OBE HHTEpakiuje
TIOTEHIIMjalIHO jade U O BOJOHMYHHX KOje Ce jaBbajy Y OKBUPY HMcTor cioja.?’®?® Vipkoc MHornm
CIIMYHOCTHMA, PA3JIUYUTH T€OMETPHU]CKU MapaMeTpH, Kao M pacropesl MoJIeKylla YHyTap KpUCTalIHe
CTpyKType mnosiuMopda NUKpUI-OpoMHIa yTHYE HAa KapaKTEepUCTHKE CBAKOI OJf OBHX OOJMKA.
ITo3HaBame OBUX CBOjCTaBa, KA0 M HAUMHA CHHTE3€ CBAKOTI 0] O0OJIMKa O] BEJUKOT Cy 3Hauyaja paau
n06Mjama MaTepujajia mTo OOJbMX KapaKTepPUCTHKA, alld U eUKacHHje cuHTe3e ucror. 20”208

[Ipe HexoJMKO TOAMHA je MPEACTaB/bEH jE€AHOCTABHUJU HAYMH CHUHTE3€ MUKPHI-OpoMuIa
(Cruxa 29). PaHuju mO3HATH HAYMHU Cy 3aXTE€BAJM JIOCTAa BpPEMEHA, HOBIA, yNMOTPeOy pasHHX
TOKCHUYHHUX CYICTaHIM. YecTo ce u3/Bajao BEJMKU Opoj CHOPEAHUX MPOU3BOJA, T€ Cy U MPUHOCU
peakuuja Ownn Manu. Y HOBOj, MOOOJBIIAHO] BEP3UjU CHHTE3€ OBOI MOJIEKyJa Kao IOYeTHa
KOMIIOHEHTa ce KopHucTu 1-Opom-Oensen. Jla 6u HuTpoBame Ouiio Moryhe, moTpeOHO je a30THY
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KHCETTMHY MPEBECTH Y aKTUBaH OONMUK. Y Te cBpxe KopuinheH je ojieyM. Y peakiuju a3oTHE U
CYMIIOpHE KHMCEIMHE HacTaje HUTpoHHjyM-joH (NO2"). Hacrana BpcTa Bpiuy €IeKTpO(QMIHA Haa
Ha OCGH3EHOB MPCTEH KOjU je OoraT eleKTpoHuMa. YBoleme IpBe HUTPO TPYyNe ce paau Ha COOHO]
temneparypu. Peakiuja tpaje 45 munyra. Hakon Tora je morpeOHO moBehatm Temmeparypy.
[Tpumeheno je na na Temneparypama usnazg 140 °C gonasu 10 MHOTHX CIOPEIHHUX peakifja, IITo
3Ha4YajHO yTH4e Ha mpuHoc. OnTruManHa Temrmeparypa je 3a 10 crernenu Hmka. HakoH iBa cara moouja
ce MHUKpWI-OpoMH[I y TpuHOCY on 72%. 3Havaj CHHTE3€ OBOT jEAMIbEHA JIGKH y TOME IITO
XaJIOTEHUM TIOMYT XJopa W Opoma TpencTaBibajy oiazehe rpyme Koje MOTY JIaKo Ja ce
cyncrutyuiny. Ha Taj HauYMH ce MUKW TpyIia HHKOPIIOPHPA Y HEKU JIPYrH MOJICKYJ ToprHOCehn
11060JbIIAY HErOBUX JIETOHAIMOHUX KapaKTepucTuka. >t

Br Br
O,N NO,
oneym/100% HNO,
45 min., 25 °C
2h, 130 °C
NO,

Cnuxa 29. Peaxnyja cuHTe3e MHKpUI-6pomuatt

2.6.4. BucokoeHeprercka jeanmena joaa

Beh ayrm HH3 roawHa ce BHCOKOEHEPTETCKa JeUI-EHha Koja calIpikKe joJ pa3maTpajy Kao
MOTEHITMjaTHa OWoIMaHa cpeacTtBa. EdukacHOCT Apyrux xajoreHa je HECHOpHA, ald HUXOBa
ynoTpeba MOKE€ OCTaBUTH TIOCJIEAUIIE Ha JKUBOTHY cpeauHy. Kako ce Texu mTo Opikoj
peMenujaiju, MoTpeOHO je BOJAWTH padyyHa O TOME KaKBa C€ JeIUIEHha KOPHUCTE, OJTHOCHO KaKBE
MOCJIEUIIC MOTY OCTAaBUTH IPOU3BOIM KOJU HACTAJy HAKOH JCTOHAIM]e KOPUITNEHOT €KCIUIO3HBA.
YroTrpeboM jeaumema Koja caapike jo1, MPOU3BOIN KOjH HACTAjy ¥ UCIOJbaBajy OMOIIMIHA CBOJCTBA
Cy eJIeMEHTapHHU JoJI, JOAOBOIOHUK, joa(V)-okcua win onpehenu jouu nomyt TpujoauaHor. [Toctoje
Jjennmema YujuM ce paznaramem ociaobaha u HIzOs. YroTpeba TakBux jequmbemna HUje MOKeJbHA jep
IPOM3BOJ] KOjU HACTaje HE MOXE MOKa3aTH CBOj IyH KallalUTET YCJeI HEroBe XUIPOCKOMHOCTU H
reHepallHe OCETJ/HMBOCTH Ha Biary. Mcro Baku W 3a momeHytu okcua joaa(V).?'? 3anpaso, oBo
jenumere MoXKe /1a ce y tuteparypu npeacrasu 1 kao HIO3 - [20s, Te moMenyTa CIMYHOCT 110 THTaky
KapakTepuCcTHKa HUje 4ynHa.’® OrpannyeHo OMOUMIHO JEjCTBO HCIOJbABAjy U TPUjOAMIHH H
jonaTau jon. OHU cy 0J1 3HaYaja caMo y 6a3HOj CpeIMHHU U TO Ha BpeaHoctuma pH Behum ox 8,5.21
CBa HaBeJeHa jenumbelba HE JIOBOAE 10 JOJAaTHOr 3arahema CpelnuHe, T€ Cy jeAHIema jona
HajoXxesbHUja 3a ynorpedy y 6opOu mpoTuB Ouozomkor opyxja. Cmarpa ce aa je jeAUbEHne
euKacHUju OMONKJ INTO je MPOLEHAT joja y meMy Behu.?!® 360r Tora je cacTaBHH €0 CBAKOT
UCTpa)KMBama Koje o0yxBaTa OBa jeAumbema U ojapehuBame npouenta joga. Konuentpanuja joma
KOju je moTpebaH na OM ce MUKPOOPTraHU3MHU W3 OMOJIOMIKOT OpY)Kja YHUIITHIIN 3aBUCH O] BPCTE
caMor MHKPOOPraHu3Ma, alu je Hajuernhe y pacriony 0,2 — 14,6 ppm.2*® Pasmarpajy ce u npoussoau
peakuuje nqeToHanuje. YKOJIUKO je mpeABul)eHn mpoleHaT joaa KOju HacTaje MpH JAeToHanuju Behu,
TO ce jeIMbeme cMaTpa 6osbuM OnonuaHuM cpeactBoM. Ilopen joaa ce y Hajsehem Opojy ciiyuajeBa
IoCMaTpa M MpOIIEHAT jOJ0OBOJIOHMKA KOJU TEOPHjCKH HacTaje. 3a OBe CBpXe ce Hajuerthe Kopuctu
nporpam pasBujeH oJl crpaHe Hauwmonamne naGoparopuje Jlopenc Jluepmop (opur. Lawrence
Livermore National Laboratory) nox masusom CHEETAH.2Y

buonugno ,Z[CjCTBO jona CC HCIIOJbaBa Ha pa3JIMUUTC HAYUHC. FeHepaﬂHo, MOXKE CC pehH Ja

YTUYC Ha aMUHOKHCCINHE U HYKIICUHCKC KHUCCIIMHEC IMAaTOT'CHA Jep 0HeM0ryhaBa CHUHTEC3Yy NPOTCHHA

HOTpC6HI/IX 3a BECTroBO (I)YHKI_II/IOHI/ICEIHJG. TaKO, Ha MMpuMmep, pearyje ca CYMIIOPOM H3 THUOJIHEC I'pYIIC

AMHWHOKHCCIINHA I[OBOIIChI/I J0 BCIroBe OKCI/I,I[aI_II/Ije a0 CyJ'I(bOHCKI/IX kuceiauHa. Ha OBaj Ha4yuWH CC

OMeTajy IMyTEBHU Ca CHHTC3Y HOjeI[I/IHI/IX IIpOTCUHA. Ha ApOMATHUYHC AMHWHOKHUCCIIMHE, Ka0 U
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NUPUMHJIMHCKE HYKJIEHHCKe KUCETMHE joJ1 Jeyje TaKo IITO JOBOAH 0 CYHNCTUTYIMOHHMX PEaKIHja.
Ha oBaj Hauun ce mosehaBa 0OMM MOJIEKYJIa, [IITO HETATUBHO YTHUYE HA (POPMHPAHE BOJOHHIHHX
Be3a yclej IMojaBe CTEPHHX CMeTHU. Jon Jeiyje Ha MeMOpaHy M Ipeko He3acHheHMX MacHHUX
KMCEJIMHA TAaKO IITO J0JIa3H [0 HeroBe aiulije Ha ABOCTpyKe Bese. CBM MOMEHYTH IIPOLIECH JI0BOIE
710 M3NMBaKba caapiKaja U3 MeMOpaHe, Te 10 YHUIITeHha MUKpoopranusma, 218219

Hakon cBera, nornyno Ou OWiIo 3aKJbydWTH Ja je HMICATHO CPEIACTBO 3a O0opOy MpOTHB
OMOJIOIIKOT OpyXKja eneMeHTapHU jon. Mmak, meroea ymorpebda y ToM oOMuKy HHje mMoryha 360r
cyommanuije.?t® 360r Tora ce TEXM Ka YHOTPeOM jeIMIEHa YMjoM JETOHAIMOM Kao jefaH O
MPOM3BOJIa HAcTaje eleMeHTapHW joa. Takohe, OwommaHOo naejctBo ce moBehaBa ymorpedbom
BHUCOKOCHEPIeTCKUX jelnumberma. Jloka3aHo je Ja TMOo3WTHBaH edekaT MMajy HH3aK MPHUTUCAK U
IYTOTPajHO M3JIarame BUCOKO]j TEMIIEpaTypH 10 KOjHX J0Na3H y OBAaKBUM cutyamujama.’’® Illpus
(opur. Jean'ne M. Shreeve) je ca cBojuM capaJHHIIIMA TPYIKCaIa OBa jeHbEba Y TPH KaTeropuje:

® jeaumema borara joJaoM
® jenumerma OoraTa joJ0oM KOja y CBOM CacTaBy MMajy KUCEOHUK
e ocrana (kokpuctamu, MO®-oBu ut.).??°

[Ipema wuma, jemumeUMa 0OraTUM JOJIOM C€ cMaTpajy OHA y KOjuMa BHILIE O MoJjia YKyITHE
Mace jeMIbeha YMHM Maca jojma. Y TUM JeAWEHhMMa joJ Ce Haja3d y BUAY JOAWAA WIH je
cTabMITM30BaH TpaljemeM Be3a ca YribeHHKOM HITH KHCEOHHKOM. 220

XeTepoIKINYHA jeINEha Koja Kao jelaH oJ1 CYICTHTYeHaTa uMajy jox win -102 rpymy (eHr.
iodyl group) Ha OCHOBY CBOjUX KapaKTEPHCTHKa IMPEACTaBJbajy J00Ope KaHAWIaTe 3a OHOIMIHA
cpenctBa. PaheHo je uctpaxuBame Ha 15 pa3aInunuTuX jeIumbemha y KOjuMa je jeJlaH oJ1 CYIICTUTyeHaTa
ono jon u 6 jeaumema Koja cy y cBoM cactaBy umaia -10; rpymy. Pe3dynratu u kapakTepucTuke
jenumema koja canpke -102 rpymy he 6utn pazmarpanu kacHuje. [IporieHar jona y jenumembuMa Koja
y CBOM CacTaBy Kao je/laH OJ] CYIICTUTyeHaTa uMajy eJIEeMEHTapHH jo1 je Ouo y pacnony 65,4 — 89%,
T€ CE€ OBa jJeANHCHa MOTY CBPCTATH y jeIM-EHha Oorara joioM. XeTepOIMKINYHA TPCTCHOBH KOJU
Cy CaJprKaji joJ1 Kao CYICTUTYEHT WJIM CYIICTUTYEHTE Cy OMJIM MHPa30J1, UMHAa30J1, THOdeH, PypaH,
MTUPOJT, KA0 ¥ KOMIUTHKOBAHH]U CHCTEMH KOJH CY Ce cacTojaiu ox 1,3,5-Tprua3snHCKOT ¥ IMHIa30JI0BOT
npcreHa. Benmwka rycTrHa KapaKTEpHUCTHKA je CBAKOT O jeumbema. [Ipumeheno je na ona pacre ca
mopactom Opoja aToMa joga Kao cymctutyeHara. [Ipu mopehemy cuctema ca MMHIA30JI0BUM U
MUPA30JIOBUM TPCTEHOM, NPBa MMajy HEIITO Mamy ryctuHy. OHO MITO je OMTHO jecTe Ja Cy cBa
WCIUTHBAHA jeINEHha TepMUIKH cTabmiHa. [lopen jona Ha OBO yTUYY W IPYTH CYIICTUTYSHTH, T1a
Tako yBoheme KapOOKCHIIHE U METHUJI TpyIle MMa CyNpOTHE YTHIIaje Ha OBa jeumbema. KapOokcuimHa
rpyla HeraTUBHO YTHYe Ha TEPMHUYKY CTaOMIIHOCT, aJId U Ha TycTUHY. [lo3uTHBaH yTuIaj METHI
rpyme ce orjie/ia y TOME IITO CE jeUIbEha KOja Cy je MMaja y CBOM CacTaBy PasliaXky Ha BHIIMM
Temneparypama. thuxoBe Tauke TOIUbeHa Cy HWXKe. EHTanmuje GopmMupama CBUX HCIUTHBAHHUX
MoJIeKyJa cy Owie mo3uTuBHE. J[0TaTKOM CBaKOT HOBOT joJila Kao CYNCTHTYCHTa Ha HEKU O]l
XETEPOLMKINIHUX MPCTEHOBA KOJU Cajpike a30T eHTalmnuja popmupama pacre 3a 62 — 64 ki/mol.
Kao mnpumep 3a mnopeheme HETOHAMOHMX TIPUTHCAKA M TEMIIEpPaTypa CE€ YeCTO KOPHCTHU
TPUHUTPOTONYeH. [lOoTpeOHO je 1a Cy BpEJAHOCTH 3a WCIHMTHUBAaHA jeIUECHA YIOpPEAUBE ca
Bpeanoctuma 3a THT, mrto Baxku 3a oBaj ciydaj. TeopHjcka UCTIMTUBaba OBUX jeHbCHA MTOKa3ala
Cy /1a IpU BbUXOBO]j IETOHAIIM]JU HACTA]y BEIHKE KOJTUYMHE jOIOBOIOHUKA U MOJIEKYJCKOT jO/1a, YnMe
ce OCTBapyje HHXOBO OMOLKMIHO AejcTBO. %%

Y MHOTrMM CpeJcTBMMa IPOTUB ajlepruja, OakTepuja, r’bUBa U BUpyca NMPUCYTHA CY jeIMbEHa
KOja y CBOM cacTaBy uMajy 1,2,3-Tpua3osicku npcreH. 300r Tora Ccy pa3BHjeHE METOJIE 3a CUHTE3Y
TpHazoJia KOjUu Kao jeZlaH oJ CyNCTUTyeHaTa UMajy joi nomnyt 4-joa-1H-1,2,3-tpuazona u 4,5-1ujoa-
1H-1,2,3-tpua3ona u3 tpuazona. Oba jeaumema nMajy MO3UTHUBHE eHTannuje Gopmupama. bpaune
Y TIPUTHCIM HA KOjUMa JI0J1a3H JI0 JAETOHAIMje T0OUjeH! TEOPHjCKUM IyTeM n3Hocwim cy 5112 m/s
u 15,33GPa, ogaocuo 4090 m/s u 11,41GPa. Ilopex Tora, mporeHar joga y 00a jeumbemna mpenazu
50% (65,1% u 79,1%), Te ce MOTy CBpCTaTH y jeAMbEa Oorara joJoM. YKOJIUKO ce y3Me Y 003up
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HABEJICHW YTHIIA] TPUA30JICKOT NPCTEHA, HErOBOM KOMOWHAIIMjOM ca JOJOM CE€ CTBapajy HOBE
MoryhHOCTH 3a cHHTe3y e(UKaCHUX OHOLMIHUX cpeacTasa. 2l

[Topen kapakTepucTHKa Koje Tpeda Ja 3aJ0BOJbE OMOLMIHHM areHCH, Maxmba ce MpHuaaje u
HAYMHUMA BUXOBE CHHTE3€. BUTHO je Ja cuHTe3e Oyny IITO jeIHOCTaBHUje W jedTHHHjE, a 1a ce
MIPUTOM JKEJbEHO jelMbeHhe Mo0uje y 100poM mpuHOcy. Benmuku Opoj jenumema ca OMOIUIHUM
JICJCTBOM KOja y CBOM CacTaBy MMajy jOJl C€ MOTYy JOOUTH eNeKTpO(WIHAM jojJ0BameM. Peaknumje
OBOT THINa cy KopulrheHe Ha MoJsiekynuMma 1,4-mu(1H-nupazon-1-un)densena u 6enzumuaaszona. Ox
NOOWjeHNX jeNubeha KOja WMajy BHINE aroMa joJa Kao CYICTHTYCHTE, W3IBOJHO Ce
TeTpajonOeH3nMuazon. Mako u caM wWMa 3a7q0BoJbaBajyhe KapaKTEpUCTHKE Y MOTJICTY
MOTCHIIMJATHOT OWOIMIHOT areHca, IMokKa3ao ce Kao jJo0ap mpekypcop 3a cuHTedy 4,5,6,7-
teTpanuTpo-1H-6eH3umuna3on-2(3H)-ona. CuHTe3a OBOT jeMbEa je O] 3Hayaja jep OHO, MOpe.
N06pUX IETOHAIMOHMX KapaKTepHCTHKA, UMa M Maldy OCETJhMBOCT Ha yaap.?? EmexTpoduiHo
JOJIOBamE je/IaH je 0J1 HauMHA 33 nooujame 3,4,5-Tpujoanupasona, 1-metmi-3,4,5-Tpujoanupasoia u
1-mujommernn-3,4,5-tpujoamupasona.??® Cunrtesom n3 oarosapajyhnx N-cyrncTHTyHCAaHNX THPa30Ia
1 MOJIEKYJICKOT joJa Y MpUCYCTBY TpudayopcupheTHe U CyMIIOPHE KHCEJIMHE PYro JeAUEECHE Ce
nobuja y moopom mnpuHocy (82%). IIpuHOC Mpu CHHTE3W MIPBOT jeIUbEmha je HemTo Mamu (63%),
1ok je npu cuHTe3u Tpeher 6uo Hajnomuju (30%). ExTannuje dopMupama HCIUTUBAHUX MOJIEKYJa
n00MjeHe Cy TEOPUJCKUM MeToJlaMa B CBe Ccy Oumie mo3uTuBHE. OJ1 BEIUKOT 3HAYaja je€ U YMmHCHUIA
Jla CBa jJeIUHECHha MOCEy]y BUCOK TporieHaT joaa (110 89,2%). Mosekyacku joa mpeIcTaBiba v II1aBHU
MPOM3BOJI KOJH HACTaje METOHAIMJOM CBAaKOT OJI MOJIEKYyJla. AyTOpH pajia Cy 3aKJbY4HJIA Jia OBa
jeMmBbera MOTY JIa ce pa3MaTpajy Kao MOTEHIMjaTHI GHOIMHY areHcn. 22 HaBemu ¢y /1a ¢y BHXoBe
BPEIHOCTH JeTOHAMOHKX TpuTHcaka Maie (4,5 — 5,5 GPa), a ucTo Baxku u 3a Op3uHE JEeTOHAIIH]E.
Kacuuje crymmje cy mokasane aa je epukacHoct 3,4,5-Tpujoanupasoiia ynuTHa, 0 yeMy he kacHuje
outu peun. HutpoBamem OBOT jemumema U 1-metui-3,4,5-Tpujoanupasonia mobujenu cy 3,4-
TUHUTPO-S-jonnupazon  u  1-metwi-3,4-AuHUTpO-5-joanupa3on. YBohewmeM HUTPO  Tpyre
mo0oJbIlIaBajy ce JeTOHAIMOHE TepdopMaHce. YcCien HBHXOBOT NPUCYCTBA PacTy M CHTAIIH]C
dbopmupama OBUX jelIMIBbECHA y OJHOCY Ha mpekypcope. He Tpeba 3abopaButH ma je y OBUM
JenMIbekhbUMa HM3BpIIEHA CYICTUTYIMjAa JoJa HUTPO Tpymama. 1o 3a TMOCHENUIly MUMa CMambeH
MIPOIICHAT jOJIa Y OJHOCY Ha IPEKYpCOpe KOjH TOCTUXKE U pa3iuKy o1 50%, anu ayTopu paja cMarpajy
1a To He yTuue y Behoj Mepn Ha BUXOBY eduKacHoCT.??3

Kao mrto je panuje HaBeIeHO, IETOHAIIN]OM jeIUbCHha OOTaTUX a30TOM, Ka0 KJbYYHH ITPOU3BO/T
HacTaje eJIEeMEHTapHU a30T. TuMe ce cMamyje NPOLeHaT IITeTHUX YTHIIaja Ha )KUBOTHY CPEIUHY. Y
OBy Ipyly OM Morjia jaa ce cBpcTajy jeaumema: 1-(2-(3,4,5-tpujon-1H-mupason-1um)erwmn)-1H-
tetpason-5-amun (ckp. PETA), 1-(2-(2,4,5-tpujon-1H-umumazon-1-mn)ernn)-1H-terpazon-5-amun
(cxp. IETA) u  (N-(1-(2-(3,5-mujoxa-4-uutpo- 1 H-mupazon-1-um)erun- | H-rerpazon-5(4H)-
WITUIVH ) HUTpaMu T (CKp. NPTN).215 3a 0Baj TUII jeIUEHHA MOKEJHHO je Ja OJHOC YIJbeHUKA U a30Ta
Oyze mro Mamu. CBa TpH jeumbemba UMajy IOBOJbAH OJHOC OBHX aToMa y MoJieKynuMa. Exrannuje
(bopmupama Cy 3a cBa jelUbeHha MO3UTUBHE. 3a NPBa JIBa Cy BPEAHOCTH BEJIMKE U Pa3IMKY]y ce 3a
oko 20 kJ/mol. ¥V ciyuajy jenumera NPTN, BpenHocCT je 3a oko 18 myTta mamwa o apyre ase. Paznuka
ce MpUIKCYje HUTPO rpylaMa Koje ce Hajlas3e y cacTaBy OBOT jeluberba. JleTOHALlMOHN IPUTUCIH U
Op3uHe Ccy HeITO HUXKU y ojiHOcy Ha BpenHoctd THT-a, anu y cinydajy jenumea NPTN oncrynama
Hucy Benuka. [Ipu nopehemwy ca nmputucnuma u Op3uHama aeroHanyje 3,4,5-Tpujoanupasona, ce
BpenHocTu cy Behe. /ludepeHunjanHom ckeHUpajyhoM KalopUMETpHUjOM Cy MEpeHe TeMIleparype
nexommosuije. Jlobujene Bpeanoctu He npenase 247,3 °C y ciay4dajy jenumewmna PETA. I'yctune cy
MepeHe nukHoMmeTpoM. [IpumeheHo je na joa M HUTPO rpyla UMajy CyNpoTHE edekTe Ha TYCTUHY.
Jon je moBehaBa, a HUTpO Tpyna cMamyje. [IpoleHar josa y npBa JiBa jequmbeba U3HOCH Tpeko 67%,
JI0K je Koz Tpeher Ta BpenHocT Majio Mamwa o1 50%. Tume Ou ce npBa JBa jeIumbemba MOTJa CBpCTaTh
y Tpymny jenumema Ooratux jomoMm. Kako Ou ce ucnMrana mpUMEHa OBHX jeUI-EHha, OHA CYy
noaBpruyTa Tecty.’® V oarosapajyhy monory cy 3acejane Kyntype 6akTepuja Koje ce Mory Hahu
Ha KoxH. VcnuTuBaHa jeaumea cy nopehena ca cienoM npobom kao U ca npodama y Kojuma je
WCIUTUBAHO JejcTBO 3,4,5-Tpujoanupasona. CBako jeAUHECHE je y 3aTBOPEHO) MOCYAU H3JI0KEHO
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temneparypu oz 400 °C tokom Tpu MuHyTa. [Ipon3Boan BLUXOBE pas3rpaimke Cy YBEIECHHU Y MOJUIOTe
y Kojuma cy 3acejane Kynrype. Cucremu cy mocMarpanu TokoM 15 nana. Pedynratu ucnutiBama cy
nokaszanu na 3,4,5-tpujoanupazon He O6u Omo m00ap m300p mpu 0nadHpy OMOIMIHOT areHca. Y
nmpobama y Koje Cy yBEJCHH MPOU3BOIN HETOBE PA3TPaIbe Cy Oulie BUIJbUBE OAKTEPH]CKE KYITYpeE.
TakaB pesynratr Huje O6uo w3HeHahyjyhu jep cy HakoH xyahema yBelEHE CMeIle MPOHM3BOJA Y
MEIHMjyM ca KylITypamMa OWJIM BHJBMBH TParoBM cyOIuMaIidje joma. 300T Tora OW MPUIMKOM
Kopuihema OBOT jeIUbemha y 00pOH MPOTHB OHOJIOIIKOT OpYKja OUII0 TOTPEOHO KOPHCTUTH CMEITy
KOja caJp)kKd HEKO OKCHJIAIMOHO CPEICTBO. Y CHCTEMY KOju je caapkao 3,4,5-TpujoAamupason
npumehen je pact OakTepuja HeleJby JaHa HAKOH OYETKA eKCIIEPUMEHTA. AYTOPHU MPETIOCTABIbA]Y
Jla je pasjor 3a TO Majla KOHIICHTpaIHja joJa y CHUCTEMY jep C€ jeIUbCHC HHje Y MOTITYHOCTH
paznoxuio. [lpeocrana Tpu jenumema cy Owita 3HadajHO eduKacHUja. bakrepuje HUCY ycmene aa
MIPEKUBE y CPEIMHU KOja je Ouiia U3ji0kKeHa Mpou3BoIuMa lbUX0Be pasrpaame. [Ipu Tome, ynorpeda
JOJIATHUX OKCHJIAIIMOHUX CpEeJCTaBa HHje Omia HeomxoHa. JJoOujeHn pe3yaTaTu yka3yjy Ha TO Ja
01 0Ba je/IM-EH-a MOTIIA J]a CE Pa3MaTpajy Kao KaHIHAATH 3a 60pOy MPOTHB OHOJIOMIKOT opyxkja. 2t

Cimmuna cryauja ypahena je ma 2,6-mujon-3,5-auautpo-4,9-nuxunponupason [1,5-a:57,1 -
d][1,3,5]Tpuasuny.?!® Hherosa cuntesa ypalena je y Hekonuko Kopaka. McnutuBamuMa Huje GUIO
MOJIBPTHYTO CaMO OBO jeU-EH-e, Beh U OHa Koja cy HacTana y Mehykopanuma. Jemumeme Koje je
MpeACTaBbalo (POKYC OBOT MCTPAKHMBAKA MMAJIO j€ HajMamW OJHOC YIJb€HWKA W a30Ta OJl CBUX
pasmatpanux. tberoBa entanmnuja hopmupama nmana je Hajsehy Bpeanoct. M3nocuna je 1195,69
kJ/mol. Mehytum, HaBeEHO jeIMBLEHE j€ UMAJIO HajMaky T'YCTHHY Y II€JI0] TocMaTpaHoj rpynu. To
ca Jpyre cTpaHe, HHje OCTaBUJIO MOCIIEANIIE Ha HETOBY JCTOHAIIMOHY Op3WHY W MPUTHCAK YHje CY
BpeAHOCTH Ouiie ynopeause ca BpegHoctuma 3a THT. OBo jeaumemne nokasyje u3y3eTHy TEpMUUKY
crabunHoct. Kao kJbydHM y3pOK 3a TO C€ NMOMHHIE HEroBa TPHUIMKIMYHA IJIaHApHA OCHOBA.
HcnutuBama TepMuyke CTaOMIHOCTH pal)eHo je AudepeHINjaTHOM CKeHIPajyhoM KaJopUMeTpHjoM.
PesynTatu cy mokaszanau Ja OBO jeIMIbECHEC Y MOTIYHOCTH caropeBa wiM ce pasnaxe Ha 323 °C. 3a
HCITyHhaBambe OMOIUIOT ejcTBa OMTHO je 1a Aohe 10 MOTIyHOT pa3jarama OHOIuIHOT cpeacTBa. Ha
Ta] HauYMH ce ociiobaha MakcMManHa KOJWYMHA OWOLMIHOT areHca, T€ Cy TYOWIM MamHu, a
YIHHKOBHTOCT Beha. 300T Tora Cy ucnuTruBama Koja Ce OJIHOCE Ha TEPMUYKA CBOJCTBA JETUILEHA O]
BeNMKor 3Havyaja. KoHmeHTpamnuja jona koja ce ocinodaha AeTOHAIM]OM OBOT jeIMBCHha j€ MaJIo Mamba
on 50%. Mako 61 ce Ha OCHOBY CTPYKTYype ouekuBasia Beha BpeJHOCT, OCETJEUBOCT Ha ylap 3a OBO
jemumere n3Hocu 9 J. Kao mto je HamnoMeHyTo Ha MOYETKY, OBO JeIMI-EH-E j€ MOJABPTHYTO CIIMYHOM
TECTy Kao U rpyna Tpujoanupasona. OBaj myT cy UCIUTHBaWa npoiupena. [IpBy rpyny cy unHmie
KylIType OakTepHja y3eTUX ca MoBpIIrHe Koxke. Jpyra rpyna cy oune 6akrepuje S. Aureus 3acejaHe
y oarosapajyhoj XpaHpHuBOj TOAJI03H, Ka0o IPEACTaBHUIM | pam mo3uTtuBHUX OakTepuja. M3 cnekrpa
I'pam HeratuBHUX OakTepuja KopuinheHe cy Kyarype 6akrepuje E. Coli. McnutusaHo jenumemne je
3arpejano Ha 400 °C. IlpousBoau pasrpaime Cy YBEACHHM y KyaType 3acalieHe Ha XpaHJbUBUM
MeaujyMHMa. Y CBHUM TpylaMa je HUCIHMTUBaH pa3Boj OakTepuja TOKOM TPHUHAECT JaHa IpHU
Pa3IMYUTUM MOYETHUM KOHIICHTpaIlfjaMa IOYETHOT jeHbeha MOIBPrHYTOT pasrpaamu. [lopehema
cy paljena y onHocy Ha cneny npo0y. CBe npo6e y Koje Cy y MeJIijyM YBEeJICHU MPOU3BOIU PA3rpaihbe
HCIIUTUBAHOT jeNbCHha HUCY TMOKa3aie pa3Boj Oakrepuja 6e3 o03upa Ha BpcTy. HakoH mecerr gaHa
nojsiora je moHoBO ucnuTuBaHa. [Ipumeheno je na je HUBO MPOU3BOJA pasrpaliibe UCIUTUBAHOT
jemumema omao. To ykasyje na ynmorpeba OBOr jelumema He OM OCTaBWiIa LITETHE U TpajHE
ToCJIeUIE Ha )KUBOTHY cpeuny. 8

Jlpyru IpUCTYI 3a CHHTE3Y jelumermha 0oraTHX jOoJOM jecTe CHHTe3a y BHIYy cosd. Ha oBaj
HAuYMH ce MOTy MoOOJbLIATH KapaKTEepUCTHKE Kpo3 JABe pasznuuute jenunune. Kpos3 katjon Gorar
jonrom Moryhe je yBecTH TOpUBO (€Hepruja) y MaTepujaji, IOK ce Npeko aHjoHa o0e3belhyje
OKCH/IAIIMOHO CPEJCTBO. AHjOHH TMOMYT jojaTa M TNepjojaTa MoOoJblIaBajy GalaHc KHCeoHHKa.?'?
ITopen Tora 06e36el)yjy BHUCOK caapxkaj joaa y jeaumeny. [1o npaBmiy, 0BakBe COJM UMajy BEJIUKY
I'YCTHHY, Ka0 M HHU3aK HamoH mape. Y Hajsehem Opojy ciydajeBa, MOTy Jla c€ OKapaKTEpHIIy Kao
TepMUYKH cTaOuwiHa jequmera. Coiau oBa JBa aHjOHA ca KaTjoHMMa Ha 0a3u HMMHJa30ja
CYINCTUTYHCAHOT ca JBa MJM TPH aroma joJa MIM MOCTHO IOBE3aHMX MPCTEHOBAa MMMJAa30J1a
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CYICTUTYHCAHUX JOJIOM Cy HCIIUTHBAHE Kao NOTEHIMjaHa Ononuana cpeactsa. [lokymaju cunTese
jemumerma Koja je Tpebano nma kao aHjoH uMmajy [30g™ cy Ounm Heycnemnu. Pasnor 3a To je cinaba
PacTBOPJHHBOCT MOMEHYTOT aHjOHA Y OPTaHCKUM PacTBapayrMa, IITO OTeKaBa camy cuHTe3y. [Ipu
nopehemy TyCTHHA JOJATHUX M MEPjOJaTHUX aHaiora je npuMeheHo aa cy npBu rymhu. Y norieny
eHTanmnuja (opMupama, IepjoJaTHH aHAJIO3U CYy MMM 3HATHO HWXKE BPEIHOCTH, HAKO CYy 3a CBE
UCIUTHBAHE MOJICKylle OHe Omie HeratuBHe. Teopujcka mnpenBuhama MpoOW3BOJA JCTOHAIM]S
MOJICKYJIa yKa3yjy Ha TO Jia Ce pa3rpa oM joJaTHUX aHajora ocTBapyje 6osba epukacHoct. Hajpeha
KOJIMYMHA joda ce ociobaha neronanmjom 1,3-auMerni-2,4,5-TpujoqumMuaa3onujyM-joiata U OHA
npenaszu 70% mac. Mako ce cBa jenmumema pa3iiaxy 0e3 TOIbemka, TEMIIEpaType Ha KOjuMa JI0 TOoTa
nonazu cy Hucke. Hajeha wmsnocm 187 °C. JleTOHalMOHE KapaKTePUCTHKE jEAWECHA CY
3a/10BOJbaBajyhe, aii BEJIMKH TPOOJIEM MPHIMKOM HUXOBE TOTCHIUjaIHE ynoTpede Oum Owmia
M3Y3€THO BEJIMKA OCETJHMBOCT Ha yaap. Kako O6u ce Taj mpobiem pemmno, ayTopyu Mpeuiaxky aa ce
MaTepHjaau KOJU Cy CAUME-EHH 01 OBUX COJIM IIPEBYKY TAHKUM (PUIMOM KOjU OU UX IMITUTHO OJ1 yJapa,
Te Ha Taj HAYMH CMambUO FHHXOBY OCET/HHUBOCT. %

Huzak HamoH mape W BelWKa TYCTHMHA KapakTepUIly W ToJujoaumHe coiu. Heka of
VICTIMTHBAHUX jeIHE-EHha OBOT TUINA Cy OMIMPUIMHHjyM-TPUJOMHA U yPOTPOIHjyM-TpHjomL. 224
Jlpyro jenumene H1je TEpPMUYKU CTa0MIIHO, T€ CE IPUMERY]Y JIBa IPUCTYIIA ca LIUJbEM J1a CE HEroBa
crabunHoct noseha. IlpBu jecte moBehame KkaTjoHa, JOK je ApYyrd mnoBehame CUMETPUYHOCTHU
katjoHa. Ctyauja paleHa Ha KBapTepHEPHHUM I0JIMjOI-aJIKIII-aMOHHUJYM COJIMMa yKa3alla je Ha TO Ja
yBOheme TOJMJOAN aHjOHA JOBOAM /IO 3HA4YajHOT moBehama T'yCTHHE KpHCTajla y OJHOCY Ha
npekypcope. opmupane cy Tpujoau v nenrajoaun coau. Camo y jeaHoM ciaydajy npumeheno je u
eKcrepuMeHTaaHo noTBpheHo npucyctBo lg” jona. Mctude ce u mo3utuBaH ytuuaj popmupama
noJvjoauaa Ha OajlaHC KHUCEOHHWKA. YTPKOC TOME, MOJHUJOJUIIHE CONHM ce pasrpal)yjy W Tome Ha
HIDKAM TeMIIepaTypama y 0OJJHOCY Ha npekypcope. [IpuMmeTHo je na ce y cBUM ciiydajeBUMa y KOjuMa
je 6wio moryhe m3pauyHaTH OBE TeMIEpaType, TOIJbEHE JClIaBa Ha HUKUM TeMIeparypama OJ
nexommosuipje. CBa WCIHUTHBaHA JeAWEEHA CaIp)Ke BHCOK MPOILICHAT JOJa, ajd MPHUCYCTBO
CYIICTUTYEHaTa joJa y KaTjoHMMa MOK€ HETaTHMBHO Ja yTUYe Ha eHepreTcke kapakrepuctuke. Kao
IITO j€ paHH]e HaBEICHO, HJieja KOja CTOJH U3a CHHTE3€ CHEPreTCKUX COJIM OOTaTHX jOJIOM jecTe /1a ce
eHepruja jeaumema 00e30ehyje kpo3 katjoH. OBU KaTjoHU HEMAjJy TpyIe KOje MOTY Jia TONPUHECY
EHEepreTCKUM KapaKTepucTHKamMa MoJjiekyia. McTto Tako, HelocTajy U MecTa Ha Kojuma Ou OHe MOrJie
na ce yBeay cynctutynujoM. CyncTUTylHja aToMa joJa TpyrnaMa Koje caapike a3oT Ou JonpuHesna
1000JbIIakY EHEPreTCKUX KapaKTepPUCTHKA, ali O JJOBeJa 10 HEXKEJHEHOT CMakbEeha cajpiKaja joaa.
300r ToTra je KOJ OBAKBUX JeUI-ECHA TEIIKO MpoHahu paBHOTEXKY m3Mel)y eHepreTckor caaprxaja u
e(DMKACHOCTH y UCIyH-aBamby OHoIUIHOT AejcTBa.??* Taj mpobnem ce jaiba Koj BehHHe jeMEbEHa
OBOT THUIIA KOja CE CaCTOj€ O/ YIJbeHHUKa, BOJOHUKA, XeTEPOLMKINYHOT a30Ta U joaa. Kako 6u oBakBa
Jjenumbeha UMalia MpaKkTH4YHY MpUMEeHy MOTpeOHo je 1a ce Halje ajekBaTaH HauYMH 32 MOAU(UKAIII]Y
KojoMm Ou ce yBene eHeprercke rpyme. lllpuB ca capagHuiiuMa npeangaxe 10JaTak OKCHIAIIOHOT
CpeJICTBa pajy MoboIbIIaka GanaHca KuceoHuka. %

[Topen conu unjuM pasnarameM HacTaje joJ KOjU HCIyHhaBa OMOLMIHO JE€jCTBO, IpOoydaBaHa
CYy U jeIUbeha YHjU Cy MPOU3BOIN KOjU HACTAjJy HAKOH JETOHAIIM]e JPYTU XaJlOTeHU WUJIH jeAUCHha
xajoreHa. [Ipumep je cTyauja koja ce 0GaBWiIa CHHTE30M M KapaKTepU3al[MjoM TBaHAWHUJYM U
aMOHHUjyM-nu¢yopojoaara. J[ejcTBOM NMpOM3BOAa HACTAIMX JEKOMITO3UIMjOM 00a jelumbema je
npuMeheHo cMameme pacta Oakrepuja. Kao jeman oj mpousBoja HacTaje M (PIyopOBOJIOHHMK.
ITo3Hato je 1a OH MOKe UMAaTH HITeTHE eeKTe Ha )KUBOTHY CPEAMHY. YTIPaBo je TO MpoOiIeM Koju ce
jaBJpa ca BehMHOM jeIMbeHba Koja cajipske Ipyry BpcTy XanoreHa. Kao mTo je Ha mo4eTKy peueHo,
IpUMEHA joJia HE OCTaBJba MOCJEIUIIe N0 OKOJIMHY, T€ Cy HEeroBa jeANibemha Haj3acTylJbeHUja Y
60p6u MPOTHB GUOJIOMIKHUX opyKja. '

IIpu nocmarpamy cTpykType -102 rpyre ce Moxke IPUMETUTH J]a OHA Moiceha Ha HUTPO TPYILy.
Omna uma eneKkTpoH-TpUBIaYHH KapakTep. Kao nmpekypcopu 3a jobujame jeumemna Koja caapike OBy
Ipyly MOTY C€ KOPUCTUTH aHaJ03U KOjHU MOJUIeKY OKCHIALMjU, @ KOJU caJpKe joJ Kao jelaH o]l
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cyncruryenata. Y HajseheM Opojy ciydajeBa mpUIMKOM mopehema 0BUX aHanora, jeumemna Koja
MMajy joJI Kao jelaH o]l CyIICTUTyeHaTa caJip)ke Mame eHepruje. Panuje je moMeHyTO HCTpaXKHBambe
Koje je 00yxBarajo jelumemha Koja Kao jeJlaH o] CymncTuTyeHara umajy jon u -102 rpymy. pyry
TpyITy je YNHUIIO IIECT jJeIUbeha Koja Cy Ce cacTojaia o/ MMPa30JIOBOT WM UMHJIA30JI0BOT IIPCTEHA
3a Koje cy omie Be3ane ox 1 1o 3 -10; rpyne. [IponeHar jona y jenumemuma je 0uo y pactiony 45,3
— 70,3%, npu demy je camo jeIuMHO jenumeme mMaio mporenar ucnon 50%. CBa ucnutuBaHa
jemmema OJUTMKYje BeluKa ryctuHa. Kama ce mopezae jenmumema mupazoia ¥ UMHUa30Jia Koja
nocenyjy uctu 6poj -102 rpyna Be3aHUX 3a MPCTCH, IMHUJIA30JI0BU JIEPUBATH CE Pa3jIaKy HA BUIIHM
TeMIieparypama. Jemumeme Ydja je Temreparypa jaekommosunuje HajHmka (159 °C) je 3.,4,5-
tpujomi-1H-upason. Huje mponahena mosesanoct usmehy Opoja -102 rpyma u temmeparype
nexommnosunmje. nak, npumeheno je ga xox aepuBara mupasolia ca mopacToM Opoja TOMEHYTHX
rpyla pacte U OCETJBHMBOCT Ha yhaap. bpoj rpyna y CBUM HCIHUTHBAHUM JiepUBaTHMa yTHYE M Ha
entanmnuje ¢popmupama. Ca mopacToM BLUXOBOT Opoja y MOJIEKYIy, CHTaINHja GopMHUpama onaja.
CKopo CBU MOJICKYJM UMaJii Cy HETaTUBHE BPEIHOCTH 3a OBY Benu4uHy. [103UTHUBHY BpeIHOCT je
MMao caMo JIepuBaT MHpa3oJia Koju je mopex jenHe -10; rpymne y monoxkajy 3 UMao U HUTPO TPyny
BE3aHy 3a a30T Y M0JI0kajy 1. YpaBo npucycTBO HUTPO TPyIe MOKE OUTH pasJiorT 3a TAKBY BPEIHOCT
eHTanmnuje popMupama. /[eToHalroHe KapaKTepUCTUKE CBUX JeIUIbeHmha Cy 3a/10BoJbaBajyhe. Kako
npucycTtBo -10; rpyne moBehaBa 0ceT/bUBOCT MOJIEKYTa, YIIOTpeOa OBe KiIace jeIUEHha Ce PETKO
pasmatpa.?20221

PaznBajame OmoImMaHE W €HEPreTCKe jeAMHHIE ca IUJbeM MOOOJbIIama KapaKTepUCTHUKA U
e(hMKaCHOCTH MaTepHjajia CHHTE30M COJIM HHje TIOKa3aJio 0YeKHUBaHO J00pe pesynartare. Cama ujaeja
Halllla je CBOjy NMpHMeHy Kpo3 cHHTe3y bis(Tpmjomazona).’?® Opa jenmmema ce cacToje o aBe
JEeIMHUIIE: EHEePTEeTCKE U OMOoNMIHE. bHoIaHe jeIuHNIIe YMHE MOJICKYJIU KOJH Y CBOM CacTaBy UMajy
BEJIMKM MaceHH yzeo jonaa. J[Ba TakBa ¢parmeHTa (jJeAUHUIIE) Cy CIIOjeHa EHEPTeTCKOM JeTMHHUIIOM
KOja y CBOM cacTaBy mMa HHUTpO rpyne. CHHTE30M OBAaKBHX jeIUICHA OU ce M30eryio CMamemne
E€HEPTeTCKOT cajprkaja 300T BHCOKOT caapikaja jona, Kao M CMameme ehUKacHOCTH OuoIuaa Ha
padyH eHepreTcKor caapkaja. E¢ukacHocT jona 6u 6una moBehana ycien cMambeHUX T'yOuTaKka Koju
HacTajy Kao TMOCJENWIIa HM3jlarama jojJa BHCOKHM TeMIlepaTypamMa KoOje C€ jaBJbajy MPUIUKOM
excrosnja. CrTyndja je HCIHTHBAlA jeAW-CHha 4YHMje Cy JejoBe Oorare joJoM YMHMIIA JIBa
TPHjOIMMHU1a307I0Ba MM TPUjOANMPA30II0Ba MpcTeHa.??® OBo cy yjeqHo Ouiie ¥ OHOIMTHE jeTMHNTIE
OBUX MaTepHjayia. EHepreTcke jeArHUIE CYy C€ cacTojajie 0] MOCTOBA KOJH Cy CaJp Kaju jeIHY WU
BHIIIE HUTPO I'pymna. YNpaBo Cy OHE Owie KJbydHH (pakTop umja je yiora moBehame eHepreTckor
canpxkaja. EHeprercke mMoctoBe Mel)y OMOUMIHHMM jeMHUIIAMA CYy YMHHIN 2,2-JTWHUTPOIPOIAH,
2,4,6-tpunutpo-2,4,6-tpuazaxenrtan, 2,4-HATpa3alleHTaH W  2-HUTpasamnponaH. [Ipuiamkom
UCIUTHUBaKka TEPMUYKE CTAOMIIHOCTH MpuMeheHo je 1a Cy joJOM CYIICTUTYUCAHH XETCPOIMKINYHU
MIPCTEHOBU CTAaOMJIHUJU y OJHOCY Ha mpemolnheHa jenumema koja rpaae. Kama ce mopene
npeMoInNeH! aHaJI03H TPUJOIITHPA30Jia U TPUjOIUMHIa30J1a, MOTYhe je yOunuTH J1a ce IPBH pas3siaxy
Ha BUIIIMM TeMIIepaTypama y oJHocy Ha japyre. CBa jenumema o0yxBaheHa 0BOM CTYIHjOM Koja Cy
y CBOM CacTaBy MMalla OBaj XETCPOIMKINYHU MPUCTECH, OCHUM OUC-TPHUjOANIUpPA30ja MpeMomheHuX
2,2-TUHUTPONPOTIAHOM, HMMajy HUKE TayKe TOIJbCHha Y OJIHOCY Ha TeMIepaType Ha KOjuMa J10J1a3u
no muxoBe aekommnosuiyje. Kama cy y nurtamy eHrtanmuje GopMmupama, pe3yaTaTd 100ujeHu
TEOPUjCKUM HCIHUTHBAaKMMa TMOKa3alu Cy Ja CBa jeHeHha MMajy MO3UTHBHY BPEIHOCT 33 OBY
BenuuuHy. [Inpa3onoBu aHano3u MMajy Majio MO3UTHUBHHUjE BPEJHOCTH Y OJTHOCY Ha UMHIA30JI0BE.
Ca mopactom Opoja HUTPO Tpyla Be3aHUX 3a a30Te CKeJeTa EHepreTCKOT MOCTa pacTe M eHTalIrja
dbopMupama jeaumbeka, MTO je U ouyekuBaHo. [lopacT oBe BpeIHOCTH ca MOpPacToM Opoja HUTPO
rpylna He mpaTe jequmberma ca 2,2-TUHUTPOINPONaHCKUM MocToM. OceT/bMBOCT Ha yAap 3a CBa
WCMIUTUBAHA JeIUbEha je NCIIUTUBAHA eKCIIepUMEeHTaTHUM nyTeM. JloOujeHe BpenHOCTH Cy Ouiie y
pacniony 4 J — 10 J, mpu uemy cy y BehuHU ciydajeBa TPUjOANMUPA30JICKH aHAIO3U MOKA3aIN Mamby
OCETJHUBOCT. TeOopHjCKUM MyTeM MpeABUl)eHU Cy MPOU3BOAU JECTOHAIM]j€ CBAKOT O/ MCIUTHUBAHUX
jemumema. [Ilpema moOMjeHNM pe3yaTaTuMa, CBaKO OJ HHX HAKOH €KCIUIO3Hje Kao MPOAYKT Jaje
BHCOK TPOIIEHAT jOJI0BOJOHUKA U MOJIEKYJICKOT joJia, T€ OM Ha OCHOBY OBOT MapaMeTpa CBaKo MOTJIO
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Ja ce pa3Mmarpa Kao KaHIUAAT 3a OuomuaHo cpenctBo. Kama ce mocmarpajy JAeTOHaIMOHE
neppopMaHce CHTYyalHja je Mao apyraduja. JeInHO Cy jeInbemha y KOjuMa Cy OMOIHTHE jeTMHUTIE
npemomhene 2,4,6-TpuHUTPO-2,4,6-Tprua3zaxenTaHCKUM MOCTOBMMA MMalla JIETOHAMOHE Op3uHE U
npUTHCKe yHopeauBe ca BpemHoctuma 3a THT.??® [lo cAMYHOM HPUHIMIY CHHTETHCAHA Cy M
jeaumena y Kojuma je OMoIuIHY je AMHUILY YUHHO TPUjOAITHPA30JI0B IPCTEH, a GHEPreTCKY TUHUTPO -

oHOCHO TpUHHTpoOen3eH (Cruxa 30).228
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OuoLyIHA jeJMHILA EHepreTcKa jeJuHILa KOMOMHaIuja OMOLMIHE U EHEPreTCKe jeIMHHULIe

Cnuxa 30. TIpumep GHOIMIHE U eHEpPreTCKe jeIMHIIIe MaTepujana’2

VY3 ouekuBaHe MO3UTHUBHE BPEIHOCTH €HTaJNMje GOopMUpama BUAJbUB je M 3Ha4ajaH CKOK OBE
BpEAHOCTH IpU yBoh)ewy Tpehe HUTPO rpyle y eHepreTcKy JeAUHUILY jep je eHTarunja popmMupama
3a AMHUTPO aHAJIOT OKO 2,3 MyTa Mama y OJJHOCY Ha MaTepHjall KOju y cacTaBy MMa TPUHUTPOOECH3EH.
JleroHanmone neppopmMaHce UCIIMTHBAHUX MOJIEKYJIa Cy BPJIO CIIMYHE Pe3yJITaTHMa U3 MPETXOTHO
nomenyte cryauje. [IpumetHo je ma moBehame Opoja HUTPO rpyma Kao CYINCTUTYEHATa AOBOJU JIO
noBehama JeTOHAIMOHMX Op3WHa W TpuTHcaka. Hajsehy MaHy Marepujajga CayumbeHOT O
TPUjOANMpa3oia U  TPUHUTPOOEH3E€HAa  TpEeACTaB/ba HUCKA  TEMIeEparypa  pasjiarama.
JudepenmnujarHom ckeHUpajyhoM KaTlopuMeTpHujoM je JoOHjeHO 1a TeMIiepaTypa pasjarama H3HOCH
ceera 104 °C. Tlopen Tora, 0CeTJBUBOCT Ha y/iap 3a IOMEHYTO jeaumberhe n3nocu 10 J. Ayropu TBpae
na o0a MCIMUTHUBAaHA JeU-EHHa MOTY Ja TPEACTaB/bajy KaHIUAATe 3a TMOTCHIMjaJIHe OMOIMIHE

Ell"eHCG.ZZ6

Hako je nmpo6iem npoHanaxema 0ananca uzMel)y OMOIMIHOT AejCTBa U EHEPIeTCKOT caapikaja
jeman on HajBehmx wW3a30Ba, HUje jeauHH. YecTo je mojjeHaKko TEHMIKO W Hahu jeJHOCTaBaH H
edukacad HaunH cuHTe3e. Kao kannuaaT y 6opou mpoTuB OHMOJIONIKHUX OpYyXja pazmarpaH je u 1,3,5-
TpHujoa-2,4,6-TpuHUTpOOCH3EeHA. 300T TOTa je OJ1 BEJIMKOT 3Havaja Owia cryauja oOjaBibeHa 2019.
rojlMHe KOja je TIpeAcTaBuIa HA4MH 3a CHHTE3Y OBOT je/Mmb-ema y aBa Kopaka.2!® IIpu Tome ce xao
0JIa3HE KOMIIOHEHTE KOPUCTE joJ 1 OeH3eH. Y MPBOM KOPaKy MpH MOBHILIEHO] TeMiepaTypu o 60
°C y TOKy JiBa JlaHa HacTaje XeKcajoa0eH3eH y Bpyio goopom mpuHocy oa 80%. JlomaTkom a3oTHe
KHCETIMHE y3 TPOJHEBHO pedIyKTOBame 1001ja ce UJbaHO JeAUbEeHhE y MPUHOCY 011 55%. AHanu3oM
reOMEeTPHjCKUX MTapaMeTapa OBOT jeibebha MpuMeheHo je 1a cy Be3e u3Mel)y yribeHuKa U3 CKenera
MIPCTEHAa W HUTPO Tpyme JyKe OJ HUCTE BPCTE Be3a Y MOJEKYNy TPUHUTPOOEH3EHa, JOK Cy Be3e
yribeHuKka ca jogom kpahe on oapehenux anamora. He TpeGa 3a0opaBuTu Aa je AyKHHA Be3e Y
JMPEKTHO] BE3H ca leHOM jaurHoM. Kao pasnor 3a noMeHyTe pas3jiuke y Jy)KHHaMa Be3a y MOJIEKYIly
1,3,5-tpujon-2,4,6-TpuHUTPOOEH3EHA C€ HABOJIE€ MHTPAMOJIEKYJICKE XaJoreHe MHTepakiuje umely
KHCEOHHMKA M joja. Y carjacHOCTU Cy OWIM M pe3ylTaTH A00MjeHH aHalu3oM XupiidenroBux
MOBpUIM. JaunHa OBMX MHTEpAKIMja YaK yCJIOBJbaBa U TOK HykineodmiHe cyncrurynuje. Ilomro je
HUTPO Ipyna cialbuje Be3aHa 3a MPCTEH 071 joJ1a, OUeKUBaHoO je Aa he ona Outu oanaszeha rpyma. To je
U IOTBphEHO y peakiiiju OBOT MOJIEKYJIa ca HaTPU]yM-a31I0M, Y KOjOj] j€ a3uHa rpyra 3ay3eina MecTo
jeHe OJ HUTpPO TIpyma, Te je Jo0HjeHo jeaumeme |-a3uno-2,4,6-tpujon-3,5-AMHUTPOOEH3EH.
ITopehene cy kapakTeprCTUKE IMOYETHOT jeu-emha U J0OHjeHoT Mpon3Bojaa. JleroHannone Op3uHe
o0a jenumema Cy HemTo Mame o1 BpeaHoctu 3a THT, 1ok cy AeToHalMOHM MPUTUCIH 32 HUJAHCY
Behu. Exrannuje ¢popmupama cy nosutuBHe y o0a ciydaja. [lokaszano ce na cynmcTtuTyiyja HUTPO
TpyIie a3uTHOM JIOBOJIH JI0 MoBehama oBe BpeAHOCTH. [[Be 3HAUajHU]E pa3uKe Koje ce jaBbajy Mehy
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OBHM jeIUI-CHUMA jecy TeMIIepaTypa Ha K0joj J10JIa3u J0 JEKOMIIO3HUIIMje U OCETJBUBOCT Ha yJap.
Jemumeme Koje moceayje asuany rpymy he ce pasnoxwutu Beh Ha 170 °C, nok 3a pasnarame TITNB-
a He Ou Ouya nOBOJbHA HU JBOCTpYKO Beha Temmeparypa jep ce pasnaxe Ha 367 °C. 3a TepMUUKY
CTaOMITHOCT OBOT jeIME-EHha CYy 3aCIy)KHE T — 7T CTCKUHT HHTEPAKIH]e KOje Ce jaBJba]y y KPUCTAIHO]
crpykrypu TITNB-a. Benuku mpoOneM 3a oBa jeaumema NpeAcTaB/ba OCETJHUBOCT HA yap.
Jemumeme ca a3uIHOM TPYIIOM UMa BpeaHoCT o1 camo 2 J, 1ok y cinydajy TITNB-a ona usnocu 8 J.
Maite BpeTHOCTH y 00a ciIydaja MOTY JIOBECTH JIO HEeXKeJbeHUX ekcruioduja. Y monekyny TITNB-a
npuMmeheHo je ma ce aToMu KMCEOHHMKAa W3 HUTPO Ipyla Hajnasze Ha kpahum pacrojamuma, Te je
noBehan 6poj HUTPO TpyIa Ha MOBPIIX MoJieKyJa. To ce cMaTpa TJIaBHUM y3POYHHKOM 33 TIOMEHYTY
oceTJbUBOCT. [lopen 1oOpuX NEeTOHAITMOHUX KapaKTepucTrka, oHo 30or uera 6u TITNB morao na ce
pa3Marpa Kao KaHIuJaT 3a OMOIMIHU areHC JeCTe BUCOK caipikaj joaa on 64,44%, mTo ra cBpcTraBa
y jenumena Oorara jogoM. Kako 61 0Bo jeumemhe MOTIIO J1a UCITYHH CBOJY CBPXY MOTpeOHO je Hahu
HAaYMH 33 HEroBy CTAaOMIM3alM]y y MOTJIEAYy OCETJbMBOCTM Ha YAap, IUTO j€ TOCTUTHYTO
kokpuctammsarujom.?!® TIpuHImm 1 pesynTaty oBe MeTOie 00jallbEHN Cy PaHHje.

Jom jenna ox cTpareruja 3a 100Hjamke HOBUX BPCTa OUMOIM/A j€é CHHTE3a METaJ0-YMPEKEHUX
opranckux ctpykrypa. [Ipema IUPAC-y metan-oprancke ympeskeHe ctpykrype (enr. metal-organic
frameworks, MO®-0Bu) cy KOOpIMHAIMOHA jelWECHA KOja HUMajy CTPYKTYpPY Mpexe ca
TIOTEHIMjalHUM MIYIUBMHAMA, a YMjH Cy JUTAHA¥ OPraHCKU MOJeKymH uiu rpyme.??’ On moceGHOr
3Hayaja Mpu CUHTE3U Ououuja cy TpoaumenznoHaasHn MO®-o0Bu Koju ©Majy BUCOK caJpiKaj joja u
azorta. [Ipu TOoMe, jon WCcTymaBa CBOje OMOLMIHO JIEJCTBO, a @30T YTHYE HA €HEPTeTCKU CaAPIKa]
jenumema. OBa jennmbeha oKa3yjy TEPMUYKY CTAOMIIHOCT, KA0 M TYCTHHY IITO C€ cMaTpa A00pum
1o mUXOBe JeToHanuoHe nepdopmance.??’ JenHo o TAaKBHX jemMmema Koje je Mmoka3ano aoope
pesyntare je [Cu(atrz)(I03)2]n, npu yemy je nuranz atrz 3ampaso 4,4'-a30-1,2,4-tpuazon.??

[Topen momeHyTHMX BpCTa, HAyYHHUIIM pa3MarTpajy W TMOJMMEPHE CTPYKType Koje Ou Morie
UMaTH OMOIMIHY aKTHBHOCT. Y Ty CBPXY C€ KOpUCTe eHepreTcku noimuMepn. Kao jeman ox npumepa
jecTe CHHTETHCAaHHU TPOIUMEH3HOHAIHHU MOJMMED KOJU Kao IEHTPAIHE JOHE MeTala UMa jOHE IIMHKa
KOjH Cy TIOBE3aHH MOCTHHM JIMTaHIUMa 0OraTuM joJ0M M a30TOM. [IpmimkoM caropeBama OBOT
MaTepHjaja 0CTajy YeCTHIIE IMHK-OKCHIA OOI0kKEHe jOI0M Koje TI0Ka3yjy OHOIHMIHO ejcTBOo. 22

OcumMm ymoTpebe jeaumema joJa Yy CBpXy OMOLMIHMX CPENICTaBa, MOjaBWiIa c€ W MOTYhHOCT
IBEroBe  NPUMEHE Kao CeH3opa IpU  OTKpHUBamy  ekciuio3uBa.  Momekymn — 1,4-
muxanoterpadyopoensena u 1,4-nmuxanoOeH3eHa Cy WCHUTUBAHM Yy TY CBpXY, IPU 4YeMy Cy
KOpUIITNEHW aTOMHU XaJoTeHa Kao CYICTUTYEHTH. XJop, Opom u joa. Pahena cy xomOmHOBaHa,
TeopHjcka M eKCIepUMEHTaIHa HCTpaxuBama.”’ Teopujcka cy ce 3acHMBaIa Ha (QopMupary
XaJIOTeHNX WHTepakuuja u3Mel)y NOTEHIMjaTHUX CEH30pa M JeJ0oBa MOJIEKyla KIaCHYHUX
eKkcrio3uBa. Kao mTo ce MOINI0O W NPEeTNOCTaBUTH, TETpadiayop aHAIO3U Cy TPaalid jade
MHTEPAKIHUje y OJJHOCY Ha MoJieKyIe 6e3 (iyopa kao cyrncTuryeHTa. Pasnor je enekrpoH-TpuBiayHa
IPUPO/Ia OBOT aTOMA Ka0 CYNCTUTYEHTa. TO pe3ylTyje CMalEHheM eIeKTPOHCKE T'YCTUHHE Ha IPYTHM
XaJIOTEHUM CYIICTHUTYEHTHMA KOjH MMajy Mamy eJIeKTPOHEraTHBHOCT y nopehemy ca ¢uryopom. Ha
Taj HaYMH ce oOpa3yjy Behe c-1yrybuHE Ha TUM XanoreHuMa. TeopujoM (QyHKIIMOHAIA TYCTHHE CY
pauyHaTe eHepruje MHTepakiuje ucnutuBaHux ceHzopa u RDX-a. IIpumeheno je na enepruje
MHTEpakKIfje y OBa cilydaja pacTy y OJHOCY Ha CYNCTUTYEHT y HU3Y XJIop < OpoM < joJ, HITO je Y
CKJIaJly ca eJeKTPOHEraTMBHOCTHMA OBMX aToMma. lloTeHuMjanny npumeHy 6u morao ga uma 1,4-
mujoarerpadyopbenser unje unTepakuje ca RDX-om nmajy jaunny oa 13,93 kJ/mol. Pesyntaru
eKCTIEpUMEHTAITHMX UCTPAXKMBAKa CY Y CKIIajly ca TeopHjckum, >0
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3. MerogoJoruja

OnTuMHu3anyja cBUX MoyieKyna paheHa je momohy mporpama Gaussian09%!. Tlomohy ucror
nporpama paduyHate Cy CHepruje HHTepaKkiuja, quconrjanuje Bese u Win ¢ajmosu (enr. Wave function
file). Marme enekTpocTaTHUKOT MOTEHIIM]aja padyHare ¢y u3 Win ¢ajnosa nomohy nporpama WFA-
SAS (enr. The wave function analysis-surface analysis suite).?*? O6pana pesynraTa BpieHa je y
nporpamy Microsoft Excel 2010. 3a Busyanu3zaiujy pesyirara kopuiiheru cy mporpamu WFA-SAS
u Mercury 2024.2.0%%, Aranusa nHzeKkca HeKOBaJeHTHHMX MHTepakuuja (err. Noncovalent Index —
NCI) Bpmena je momohy mporpama Multiwfn®4, nox je 3a Busyamusarnmjy xopumhen mporpam
VMD?Z?®, Bpennoct n3onospiy n3Hockna je 0,5. Marepsan 6oja je y pactony oz -0,035 10 0,02.

[TpunrkoM pa3marpama yTHIIaja BpCTe XalloTeHa Ha TIPOMEHY BPEIHOCTH ENEKTPOCTATUIKOT
MOTEHIMjalla W3HAJ IEHTpPaAIHE pPEruje MOJIeKyJa HWCIUTHBAHU MOJIEKYJIH Cy ONTHMH30BAaHU
kopuihemeM Teopuje pyHKIMOHANA TYCTHHE, OJHOCHO lheHuM PBE dyHkumonanom (ckp. Perdew-
Burke-Ernzerhof functional)?®®?%, Kopumhenu ¢ynximonan Teopuje (yHKIMOHANA TYCTHHE He
y3uMa y o03up aucnep3onHe kommnoHeHTe. Kako cy oHe on 3Hadaja NMpPUIMKOM ONTHUMH3AIUje
Monekyna, nonara je GD3BJ mucnepsuja (enr. D3 version of Grimme’s dispersion with Becke-
Johnson damping)?8. V oBum mpopauyrmma je kopumihen 6-311G** 6aszHn cer. Y nuTamy je 6a3Hu
CKYIH TIOJIEJb€HE BAJICHTHOCTH, MPU YEMY Cy YHYTpAIIkE OpOHuTae MpuKazaHe jeqHoM (HyHKIIHjoM
KOja ce cacToju u3 6 raycMjaHCKuX opOuTasna, a BAJICHTHH ToMohy Tpu opOuTasie, oJ 4era ce jeHa
cactoju of 3 raycHjaHCKe, a B o1 1 raycujancke GyHkuje. [[Be 3Be3muiie o3HaYaBajy aa Cy 104aTe
noJjiapu3anuone QyHKIH]je 3a BOJOHUK U Texe atome. [Ipunrkom nodujama Win dajinosa kopuinhena
je ucra koMOMHaNMja MeToJe U Oa3HOr cera. Marme eleKTpOCTaTMUKUX MOTEHIMjana 3a MUKPUII-
OpoMHUJI, MUKPWI-XJIOPHUI B CUCTeMe MUKpri-xanoreHua/HX pauynare cy momohy nporpama WFA-
SAS Ha mpeTXxoHO ONMHCAaH HauWH. Y 1WJbY J00Hjamka €Hepruja JUCOLH]jalHje Be3e, U3IBOJCHE CY
€Hepruje MpeTxoJHO0 ONTUMHU30BAHUX MOJIEKYJa. 3aTUM CYy ONTHMHU30BAHH PaIMKaIl KOJU HACTajy
XOMOJIUTUYKUM pacKuJameM IocMarpaHe Bese. M3 pasnuka y eHeprujama HEYyTpaqTHOT MOJIEKysa U
€Hepryja ONTHUMH30BAaHUX PaJuKaia JOOHjeHEe Cy BPETHOCTH €HEPrHje TUCOIHjaIlije Be3a. 3a CBE
npopauyHe kKopuiitheHa je ucta komOuHaruja Meto e u 6asHor cera (PBE/6-311G**) ca momaTtkom
mucnep3uje GD3BJ. YrioBu msmehy paBHU y KojuMa Jie)kd OCH3EHOB NMPCTEH M HUTPO TpyIa Cy
u3MepeHu y nporpamy Mercury, koju je kopuurheH U 3a IpUKa3uBamke MOMEHYTUX YTIIOBA.

Mornekynu XJIOpOBOJIOHHKA ¥ OpOMOBOJIOHHMKA Cy onTHMu30BaHu MP2 MeTonom, oaHOCHO
Monnep-ITneceroBom neprypbarronom teopujom apyror peaa (enr. Second order Mgller—Plesset
perturbation theory), nox je xkopumrhen def2TZVP (enr. Valence triple-zeta polarization) 6a3uu cer.
[Mocnenmwu neo Ha3uBa 6a3HOT CKyMa, ,, T Z“ (eHr. Triple zeta) roBopu o ToMe 1a ce 3a CBaKy aTOMCKY
opbutany kopucte Tpu OasHe ¢yHkuuje. EHepruje uHTepakuMja y CHCTEMHUMa MHUKPUI-
XJIOPUJI/XJIOPOBOJIOHUK, TTUKPUII-OPOMHUI/XJIOPOBOIOHHK, IMTUKPUII-XJIOPH/OPOMOBOIOHUK, TTHKPUJI-
OpoMuJI/OPOMOBOJIOHUK U 1-6pom-3,5-aumertnn-2,4,6-TpHHUTPOOCH3EH/XIIOPOBOJOHUK  CYy
pauynare, Takohe, MP2 metonom. Tom npunukoMm kopuirheH je aug-cc-pVTZ 6a3uu cer. Y nuramy
je Tmoylapu30BaHU KOpEIalMoOHO-KOH3UCTeHTHH OasHu ckyn (edr. Correlation-consistent polarized,
onakie u ckpahenumna ,,cC-p“). O3Haka ,,V“ roBopu 0 Tome J1a 0a3HH CeT y3uMa y 003Hp camo
BaJICHTHE EJICKTPOHE, IIpU YeMy ,,p** 03HauaBa nojapusalroHe GpyHKIMje 07aTe TUM eJIeKTPOHUMA.
Osnaka ,,TZ“ (enr. Triple zeta) je panuje o6janrmena. [Ipedukc ,,aug-* (err. Augmented) o3nauaBa
na cy 6a3HM cetoBH moBehaHu nomatHuM Audy3HUM ¢yHKIMjama. ['eomeTpuje MUKpHUI-XJIOpH]A,
nukpuia-opomuaa u 1-6pom-3,5-aumernii-2,4,6-rpunutpoOeH3eHa cy npeysere u3 KemOpuuke 0aze
CTPYKTYpHHX mMojaTaka Bepsujom 5.41 (emr. Cambridge Structural Database!!’). 3a pacrojame
n3Mehy NuKpuiI-OpoMuia U XJIOPOBOJOHHMKA HA KOJeM Ce jaBJba EHEPreTCKU MUHUMYM, padyHaTe Cy
enepruje uHTepakuuje kopumihemem CCSD(T) mertome. OBa MeTona Koja Mpumaza MeToJaMa
cnpernyrux knacrepa (enr. Coupled cluster, onakne u ckpahennna ,,CC*) cmMaTpa ce jemHOM of
HAJTAYHUJUX METOoJa y pauyHapckoj xemuju. OcTaTak Ha3MBa METOJE yKa3yje Ha TO Ja IMOpen]
jennocTpykux (,,S on enr. Single) u mBoctpykux (,,D“ ox enr. Double) ekcruranumja mocroje u
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neprypboBano jgojaate tpoctpyke (,,(T)“ om enr. Triple). ¥ oBum mpopauyHuma kopuiiheH je
komrIuietad 0a3uu cet (enr. Complete Basis Set), npu uemy je kopumthen npuctyn no Makwujy (opwur.
lain D. Mackie)?**. Anamu3za nexomnosunuje enepruje pahena je momohy nporpama PSI4240241 ipy
yeMy cy npopauyHu pahenu komOunanujom SAPTO0/aug-cc-pVDZ. OBaj 6a3Hu ceT CliM4aH je paHuje
omrcaHoM aug-cc-pVTZ, camo mTo ce y OBOM ClIydajy 3a CBaKy aTOMCKY OpOUTay KOpUCTE JBE
0azue ¢yukuuje (,,DZ“ o enr. Double zeta). Ontumusaiiuja cucreMa ca HajHI)KOM CHEPrHjoM
pahena je xomOmHammjom MP2 merone m aug-cC-PVTZ 6Ga3Hor cera. Mare eneKTpoCTaTUYKOT
MOTCHIMjaTa 3a MOJICKYJIe NHUKPWI-XJIOopUaa, NHKpWiI-Opomuga, 1-6pom-3,5-mumerw-2,4,6-
TPUHUTPOOCH3EHA u cucTeMe HHUKPHJI-XaJIOTSHU]I/XJIOPOBOIOHUK, MUKPUIT-
XaJyoreHu1/OpoMoBOIOHUK U 1-0pom-3,5-mumeTnii-2,4,6-TpuHUTPOOCH3EH/XIIOPOBOOHHK PauyHATE
cy nomohy mporpama WFA-SAS nHa panuje onucan HaunH. Tom npuimkom kopumthena je B3LYP
mertona (,,B3* motude ox enr. Becke Three-Parameter??, a ,LYP*“ ox Lee-Yang-Parr®*®) u 6-311G
0a3uu cer. PaudynHate cy eHepruje AUCOIMjallMje Be3a y MOJIEKYIHMa MUKPHI-XJIOPUIA, TTUKPHII-
opomuma u 1-6pom-3,5-mumernin-2,4,6-rpuaurpodenzena B3LYP merogom u cCc-pVDZ 6azamm
ceToM (cnuyaH Oa3HU CeT Kao paHHje moMeHyTu aug-cc-pVDZ, camo 6e3 nomaTHUX IuQy3HUX
¢dyaknmja), y3 gomatak GD3BJ ngucmepsuwje. 3a  wmomekyn  1-Opowm-3,5-aumernn-2,4,6-
TPUHUTPOOCH3EHA padyHaTa je eHepruja quconujanmje Beza 1 M06 dynkimonanom (,M* motuue ox
enr. Minnesota)®** ca cc-pVDZ 6Gasaum cetom y3 momatak GD3 mucmepsmje (enr. Grimme's
dispersion with the original D3 damping function)?*.

IMperparom KemOpuuke 06a3e cTpykTypHuX mojaraka (Bep3mja 5.41 — nHOBemOap 2019.
axypupana y mapty 2021.) tpaxenu cy ¢parmeHTH 2,4,6-TpUHUTPOOECH3EHA KOJU CajpiKe aToM
XajioreHa Kao CymnctutyeHT (X), mpu Yemy Taj CYNCTUTYSHT (GOopMHUpa XaJoreHe MHTEpaKiuje ca
Apyrum atomoM Koju je 6orar enekrponuma (Y) (Cruxa 31). Atom Y je Morao OMTH a30T, KHCEOHHK,
dhocdop, cymriop, apceH, CeleH, Teyp wiv Ouio Koju atom xasoreHa. Opadbup ¢pparmMeHTa mpujIoKoM
npetpare KemOpuuke 0aze CTpYKTypHHX TMojaTaka je BpIIeH y3umajyhu y oO3up HEKOIHMKO
ynmeHuna. Kpo3s oaesmak ,,Onwmu 0eo‘ IpuKka3aHu Cy MHOTH BHCOKOCHEPTETCKA MOJICKYJIU WU
KaH/JIUJIATH 32 UCTE KOJU y CBOM CacTaBy MMajy OC€H3EHOB MPCTEH KOjU MMa TPU HUTPO TPyIe Kao
cyrncturyente. Jeman on Hajmo3Hatujux jecte cBakako THT. Takohe, panuje je HaBemeHo na ca
opacToM O6poja HUTPO rpyma pacTy AETOHAIIMOHU IPUTHCAK U Op3uHa. Kako je 1iusp oBe qucepTaiyje
aHaJlM3a yTHIaja XaJOTeHUX MHTepaKiirja Ha TeTOHAOMIHOCT BUCOKOCHEPIeTCKUX MOJIEKYIa, je1aH
ol cyrncrutyeHara 2,4,6-TpuHUTpoOeH3eHa Mopa OMTH aToM XajoreHa. Y CKIaJy ca paHUjuM
ucTpaxkuBambuMaz*®, pazmaTpane cy camo oHe CTPYKType y KojuMa je pactojame nzmehy X u Y mame
on 5 A. Y nperpary nucy 6uie ykbydeHe CTpYKType ca rpemikama u Heypehene crpykrype. Takobe,
HUCY pa3MarpaHe cTpykType uuju je R dakrop Behu ox 0,1. [Ipey3ere cy koopauHaTe CTpyKTypa
NoOujeHNX Kao pe3yiTar MmpeTpare, Te Cy OHe MOJIBPTHYTE JajbUM aHalln3aMa.

—
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Cnuxka 31. 'eoMeTpHjcKu mapaMeTpH KopuitheHn npuinkoM nperpare KemOpuuke 6ase
CTPYKTYpPHHUX I0/IaTaKa

XwupuienaoBe MOBpIIM Cy padyHaTe 3a (parMeHTe KPHUCTAIHX CTPYKTypa NpEy3eTHX W3
KemOpuuke 0a3e CTpyKTypHUX mojaTaka. ToM nmpuiimkoM n3adpana je moBpil dnorm. [Ipopauynu cy
BpieHu nomohy nporpama CrystalExplorer21 (sepsuja 21.5).247

3a onTHMH3ALM]y U padyyHame €HEepruja TUCOLMjalMje Be3a XaJoreHO-CYNCTHTYMCAHUX
IMHUTpoHadTaneHa kopumheH je xubpuanu gyHkuuonan B3LYP. OBom npunukom je nonata D3
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mucniepsuja (enr. D3 version of Grimme’s dispersion).?*® Kopumhen je cc-pVDZ 6asuu cer.
VYnorpebspeHa je oBa KoMOMHamMja MeTojAe M 0a3HOT ceTa 3aTO IITO Cy paHHja HCTPaKMBamba
mokasana 1a jdaje go06pe pesyiTaTe NPWIMKOM padyHama EHEpruje aucolujanuje Besa.?*s
W3pauyHate cy u BuOpanuoHe QpeKBEHIIM]e 32 ONTUMU30BaHEe MoJiekyne. Huje Ouino HeraTHBHUX
BpPEIHOCTU INTO yKa3yje Ha TO Ja Cy AOOMjeHe CTPYKType ca HajHWKOM €HeprujoMm. Marme
EJIEKTPOCTAMYKUX IMTOTEHIIM]aJIa 32 ONITUMU30BaHEe MOJIeKyJie ¢y pauyHare PBE meromom u 6-311G**
0a3HUM CETOM Ha MPETXOJHO ONUCaH HayuH nmomohy nmporpama Gaussian09 u WFA-SAS.

Enepruje  umnTepakmmja usmely wmonekyna  1,4-muxano-5,8-guHutponadranena  u
XJIOPOBOJIOHUKA, OJTHOCHO 2,3-A1xajno-5,8-muHuTpoHadTaneHa u XJI0poBOIOHUKA Cy pauyHate MP2
METOJIOM | aug-CcCc-pVTZ 6a3amm cerom. M3y3eTak cy cHCTEMHU KOJH CaapKe jOJ Kao XaJIOTCHH
CYIICTUTYEHT. Y TOM ciIy4ajy KopuuiheHna je ucra meroga (MP2), anu 6a3uu cet aug-cc-pVTZ-pp,
OJIHOCHO KopHIIheHH Cy NceynonoTeHujanu. Joa uMa Beuku 0poj yHYTpalllbUX eeKTpoHa, Te Ou
3a pauyyHame TTOMEHYTUX €HEpruja MHTEpaKifja Mopaiu OUTH KopuilheHH BeTWKH 0a3HU CETOBH,
mTo OM 3a jeAHy OJ TOCJeNWIla WMo HW3Y3€THO Jyro Tpajamke MpopadyHa. YMoTpeOoM
TICEYAOMOTEHIMjaja ce padyyHa caMo €(eKTHBHH yTUIIA] YHYTPAIIBHUX €JIEKTPOHA HA BaJCHTHE, TIPU
YeMy ce 3a BAJICHTHE €JIEKTPOHE pajie MPEeUr3HUjU npopauyHd. Kako BaJIEHTHH €JIEKTPOHU UMajy
HajBehu yTHIIaj] HA UHTEpaKIHje Koje ce ocTBapyjy usmely aroma, kopumiheme NpeTxoAHO HaBeIeHe
ampokcuMalndje He Om Tpebano Ja JoBese J0 T0jaBe 3HaYajHE TpeIike y pesyiaratuma. Moxke ce
MIPUMETHUTH J1a je KopultheHa ncra komMOnHaIMja MeToie U 0a3HOT ceTa 3a MPoyyaBambe HHTEPaKIIN]ja
usmel)y xamoreno cyncrutyucanux HutpoHadramena u HCl kao u mpu pauyHamy eHepruje
MHTEpaKIHMja y CHCTEMHMa MNUKPUI-XJIOPU/XIOPOBOJIOHHUK, MUKPUI-OPOMUTY/XIOPOBOIOHHUK,
MUKPHI-XJIOPH/OPOMOBOJIOHUK, THUKPHI-OpomMu/OpomMoBoioHuK U 1-Opom-3,5-mumernin-2,4,6-
TPUHUTPOOCH3EH/XJIOPOBOJOHUK. Marie eIeKTPOCTaTHUKOT MOTEHIM]jala Cy padyyHare y mporpamy
WFA-SAS, a wfn u cube dajnosu kopurthenn 3a qobujame mama pauyHatu cy PBE meromom u 6-
311G** 6a3uuM ceToM. 3a BU3YIHM3aIln]y T0OMjeHUX pe3yaTaTa cy kopumrheHu rnporpamu Mercury
2024.2.0. u WFA-SAS.
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4. Pe3yaraTv U AMCKYCHja

4.1. YTH1uaj BpCTe XaJI0reHA M reoMeTpHje cCuCcTeMA HA MIPOMEHY BPETHOCTH
€JEKTPOCTATHYKOI NOTEHIN]aJIa H3HA IIEHTPAJIHE Permje MoJaeKyJaa

Panuje je momeHyra Be3a u3Mel)y MO3WUTHBHHMX BPEIHOCTH TMOTEHIMjajla M3HAJA LIEHTPATHE
peruje MOJIeKyJICKe MOBPILIU U OCET/HHBOCTH Ka JAeToHauuju. Mlako y3pouu oBe Be3e joIl YBEK HUCY
70 Kpaja pasjallieHH, OHAa C€ KOPHCTH Kao jedaH O] MapaMerapa IMpH TEOPUJCKO] aHAIH3U
KapaKTepucTuKa MoJieKyaa. CMaTpa ce J1a MO3UTUBHHja BPEJHOCT MOTEHIIH]jalIa y TIOMEHYTO] PETHjU
pesynarupa nmoBehanom aeronabmimHOmThy M OOpHYTO. Y YBOJHOM /€Ny Cy HaBEIECHU HEKH O]
(axTOopa Koju yTHuy Ha OCETJBUBOCT MoJieKyna. [locTaBiba ce muTame Kako ymoTpeOUTH Ta ca3Hamba
ca nusbeM yHanpehema kapakrepuctuka Mosekyna. Kako 6u To 6uno moryhe, Mmopa ce 3HaTH Kako
YUHHOLM MOMYT oJipel)eHnX BpcTa MHTEpaKiiija yTHUY Ha CBOJCTBA MOJIEKYJIa, TE KaKO CE€ lbUXOBUM
MOAU(PHUKOBAHEM MOTY MOJIM(HUKOBATH U CAMU MOJIEKYJIH.

41.1. YT1uuaj Bpcre XaJ0reHa Ha NPpoOMeHyY BPEeIHOCTH €JIeKTPOCTATHYKOT
NOTEHIM a2 M3HAJ HEHTPAJIHE peruje MoJeKyJia

Jemna ox metonma xopumheHHMX Yy OBOj JOKTOPCKO] JUCEPTANMU 3a MpOydYaBame yTUIIAja
XaJloreHa Ha JETOHAOWIIHOCT MOJIEKyJa jecTe mopeheme MOTeHIMjana W3HaJA LEeHTPATHE peruje
MOJIEKYJICKMX TIOBPIIIH HUTPOAPOMATHYHHUX MOJIEKYJIa Y 3aBUCHOCTH O] BPCTE XaJOTeHa. Y Ty CBPXY
WCIUTUBAHU Cy XaJIOT€HO CYNCTUTYHMCAHU MOJIEKYNIU TpHUHHUTpoOeH3eHa. Kako Ou ce mro 6osbe
pasyMeo yTHIA] BPCTE XallOTEHOT CYICTHTYCHTa y pa3Marpame Cy Y3eTH MOHO-, JU- U
TPHUCYIICTUTYHUCAHU MOJICKYJIH, TIPH YEMY Cy CBH XaJIOTCHH CYIICTUTYEHTH Ha jeZTHOM MOJICKYITY UCTH
(Cnuxa 32). CBu MOJICKY/IM Cy ONTHMH30BaHH KopuihemeM TeopHje (YHKIMOHAIA T'YCTHHE Ha
Ha4YWH KOjH j€ HaBeJIeH y MeTooJiorrju. Kapresujancke KOOpHaIUHATE ONTUMHU30BAHUX MOJIEKYJa CY
nare y mpuiory (mabene Al — Al2). 3a nobOujeHe reoMeTpuje MOJEKylla padyHaTe Cy Marie
CIIEKTPOCTATHYKOT MOTEHI[H]aTa KopuIithembeM reTe KoMOuHaIHje MeTo e u 6asuor ceta (Cruxa 32).
[ToreHnuujanu u3Haj MEHTPATHE PETH]e 32 CBAKH O] MOJIeKyna (Ha ciuyu 32 o3HadeHu Kao ,,E*) natn
cy y mabenu 1. VI3 noOWjeHHX BPEIHOCTH CE€ MOXE BHJICTH J1a je HajBeha BpeAHOCT MOTCHIIMjajia
u3Haa mpcreHa 1,3,5-tpuduyop-2,4,6-tpunutpoden3eHa. HajHmka BpeaHOCT ce jaBjba HW3HAM
IETOBOT  JOJIOBAHOT ~aHajora. YKOJIMKO C€ YIOpele BpEIHOCTH IMOTEHIMjaja 3a CBe
MOHOXAJIOTCHOBAHE JIepUBATE IIPUMETHO j€ J1a BPESAHOCT MOTEHIIMjala omaaa oJ MOJICKYyIa YHjH j&
CYICTUTYEHT (IIyop Ka jogoBaHOM JepuBaTy. VICTH TpeHJ MoOXKe ce MPUMETHTH M KOA IH- |
TPUCYIICTUTYUCAHUX TpUHUTpoOeH3eHa. Moxke ce pehu nma je oBaj maa BpPEeIHOCTH IMOTEHIMjana
caceuM ouekuBaH. @Dnyop wuma Hajsehy BpemHOCT eJNEKTPOHEraTUBHOCTH. [IpuBiiauemem
EJIEKTPOHCKE TYCTUHE Ka HhEeMY, U3HA]] IICHTPAITHE PErje MOJICKYJICKE ITOBPIIH jaBJba CE MO3UTHBAH
noteHujain. Huz 17. rpyny nmeprogHor cucTema, Ta BPEIHOCT Olaja, T je eIeKTPOH-TPHUBIAYHU
edekar josna HajMamH. To pe3yiTyje najioM BpeJIHOCTH NOTEHIIMjaJIa Y TOMEHYTOM HuU3y. [IpumeTHO
je ma ce pasnuka usMmelyy ¢uyopoBaHUX U joJOBaHUX JepuBaTa mosehaBa ca moBehamem Opoja
XaJOreHuX cyncruryeHara. Hajseha je koj TpHUCYNCTHTyHCAaHUX JiepuBaTa Tlie JOJIa3d JI0 Iaja
BpPEHOCTH MOTeHIMjana 3a 4ak 42,29 %. Paznuka y mpupoau XajloreHuX CYNCTHTYyeHaTa BUAJbHUBA
j€ U IpUIKoM Topeherma BpeIHOCTH MOHO-, M- U TPUCYIICTUTYUCAHHUX JIEpUBATa UCTOT XajioreHa.
V ciydajy ¢piyopoBaHUX JiepuBaTa, BUAJBUB je IOPACT BPEAHOCTH MOTEHIIMjala ca noBehamem Opoja
atoma Qayopa y mosekymny. OBO je y MOTHYHOM CKJaJy ca paHHje TMOMEHYTUM HETaTUBHUM
MHAYKTUBHUM edekTtoM ¢uyopa. Kog xiopo aepuBaTa He MOCTOjU HUKAKaB TPEH] jep j€ BPEeTHOCT
MoTeHIIMjana HajBeha 3a TUCYNCTUTYHCAaHU IepUBAT, MaJla je pa3liuka u3Mmely BpeIHOCTH 3a MOHO- U
JTUCYNICTUTYUCAHU JepuBaT Mayia. bpoMoBaHM UM jOJIOBaHU JEpUBATH MOKa3yjy CYNPOTaH TPEHH Y
olHOCY Ha ¢uyopo aepuBare. Y ciydajy OBHUX Tpyla jeIumbEema J0ja3u 10 Maja BPETHOCTU
MOTEeHIIMjala ca MmopacToM Opoja cymncruryeHaTa. [lo3uTWBaH MOTEHNMjan W3HAA OEH3EHOBOT
MIPCTEHA jaBJba C€ y CBUM CITy4ajeBHMa jep MOpe] HeraTHBHOT MHIYKTHBHOT e()eKTa XajJoreHa, UCTU
edekaT uMajy U HUTPO TpyIe Be3aHe 32 OEH3EHOB MPCTEH.
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a)

Cnuka 32. VicnuTUBaHU XaJOr€HO CYIICTUTYUCAHU MOJIEKYJIN TPUHUTPOOCH3EHA U BbUXOBE Marle
€JIEKTPOCTATUYKUX MOTeHIHMjaja (yrnopeanu npukas). CTpykType u mare cy JaTe peaoM 3a:a) 1-
¢bayop-2,4,6-tpunutpobenser (FTNB), 6) 1-x1o0p-2,4,6-tpunutpobensen (CITNB), B) 1-6pom-
2,4,6-tpunutpobense (BrTNB), r) 1-joa-2,4,6-tpunurpobenzen (ITNB), 1) 3,5-nmudayop-2,4,6-
tpuHuTpobOen3en (F2TNB), 1) 3,5-nuxnop-2,4,6-tpunutpodensen (CI2TNB), e) 3,5-nubpom-2,4,6-
TpuHUTpoOeH3eH (Br2TNB), k) 3,5-nujox-2,4,6-rpunutpobdenzen (12TNB), 3) 1,3,5-tpuduyop-
2,4,6-tpunutpobenser (F3TNB), u) 1,3,5-tpuxnop-2,4,6-rpunurpodensen (CI3TNB), j) 1,3,5-
Tpubpom-2,4,6-rpunurpodenser (Br3TNB) u k) 1,3,5-tpujon-2,4,6-tpunutpodensen (I3TNB).
Ormcer 0oja je 1aT Ha CTPENIUIU MCIIO Mara, PH YeMy CYy BPeAHOCTH u3paxkeHe y kcal/mol.

JloBohemeM y Be3y BpPEAHOCTH MO3UTHBHMUX IMOTEHLMjajla U JETOHAOMIIHOCTH MOJIEKYyIa,
Moryhe je W3BeCTH HEKOJMKO 3aKkjbydyaka Yy Be3M ca OCETJbUBOILINY XaJOreHOBaHHX
TpUHUTpOOEH3eHa. Kako ce cyncTUTyeHTH Ha TPUHUTPOOEH3EeHY Memajy o]l (piryopa Ka jody, Tako ce
noBehaBa cTabuiHOCT MoJiekyna. [Ipema ToMe HajHECTAOUITHUJU CYy JEpUBATU KOJU caapxke Qiyop.
[Tpu ToMe, BUXOBa IETOHAOUITHOCT pacTe ca mopactom Opoja aToma ¢uryopa Kao CylcTuTyeHara. 3a
MOHOCYIICTUTYHUCAHH JEpHBAT BPEIHOCT IMOTEHIMjala W3HAJA IeHTpajiHe peruje usHocu 29,95
kcal/mol. ¥V cnyuajy 1,3,5-tpudnyop-2,4,6-TpuHUTpOOCH3EHA BPEIHOCT MOTEHIIUjaNIa Y HCTOj PETUjH
usHocu 34,95 kcal/mol, mrto ykasyje Ha TO Aa je 0Baj MOJIEKY OCETJbUBHjU Ka JCTOHAILMU Of -
¢bnyop-2,4,6-tpunutpobenzena u 1,3-mudayop-2,4,6-rpunurpobensena. JlepuBatu koju caapike
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OpoM | joJI TOCTajy CBe cTa0mIHUjU ca moBehameM Opoja xanoreHux cyrncruryeHara. [Ipumeran je
1aj BPEIHOCTU TOTEHIMjajla M3HAJA LEHTPAIHE peruje MOBPIIM MOJEKY/lIa KOJH Kao XaJlOreHU
CYICTUTYEHT umajy opom ox 25,16 kcal/mol y cinygajy 1-6pom-2,4,6-rpunutpodeHsena o 22,79
kcal/mol usnan 1,3,5-tpubpom-2,4,6-tprHuTpoOeH3eHa. Mctu TpeH ce jaBjba U 'y IPYIHA MOJICKYJia
YHjU je XaJIOTCHU CYNCTUTYEHT joa. BpemHoctu moteHujana cy y omcery ox 24,31 kcal/mol 3a
Mouiekya 1-jona-2,4,6-tpunutpobensena go 20,17 kcal/mol 3a wmomexyn 1,3,5-tpujon-2,4,6-
TpuHHUTpOOEH3eHa. HaBeieHn noganum ykasyjy Ha TO J1a OM HajMambe OCETIBHB Ka JeTOHAIHjU Tpebaio
na oyne 1,3,5-tpujon-2,4,6-tpuHuTpoOeH3eH. BpemHOCT moTeHIMjaa W3HAI IEHTpPATHE peruje
TpuruTpoOeH3eHa m3HOcH 27,33 kcal/mol.?*® Vkommko ce oHa ymopenm ca M3pauyHATHM
MOTCHIIMjATMA 32 JIPUBATE TPUHUTPOOCH3CHA KOJH Y CBOM CacTaBy UMajy uUIyop, BHIIJBUB je MOpacT
BPEJHOCTH MOTEHIIM]aJIa, IITO OM MOTJIO Ja 3Ha4M Ja cy (DIyopOBaHH JCPUBATH JACTOHAOUITHUJH OJT
TpuHUTpoOeH3eHa. Ca Jpyre cTpaHe, yBOhewmeM OHIIO KOr' JApPYror XajoreHOr eJIEeMEHTa Kao
CYIICTUTYCHTAa y TPUHUTPOOCH3EH JIOBOJIM JIO Majia BPEIHOCTH MOTEHIIM]ajla Y TIOCMATPaHOT PErHjH,
T€ C€ MOXKE MPETHOCTABUTH Jia he 1eTOHaOMITHOCT OBUX MOJIeKyJia OuTH Mama. OHO mITO je OUTHO
UCTaKHYTU jecTe Ja cy JoOujeHe BpPEAHOCTH IMOTEHILMjana W3HAJ[ LIEHTPATHUX pEervja XajaoreHo
CYNCTUTYHCAaHUX TPHUHUTPOOCH3EHA YIOPEOMBE Ca BPEIHOCTHMA W3pAuYyHATHM 32 II0jeIHHE
MOJIEKYJIe KJIACHYHUX €KCII03uBa, 0e3 o03upa Ha Opoj cymncrutyeHata. Ha mpumep, nzpauyHara
BpEeIHOCT MOTEHIMjala W3Ha/ IEHTpalHe peruje TpUHUTpoTonyeHa je 23,76 kcal/mol.?*® Behuna
BPEIHOCTH TOTEHIIM]jaa MPEACTaBbEHUX Y mabeau 1 cnudHa je IOMEHYTO] 3a TPUHUTPOTOJTYEH.
JenuHa 3HauajHUja OJICTYyNAaKka Cy IPUMETHA Y CUCTEMUMA YHjU j€ XaJIOTe€HU CYIICTUTYEHT (Iiyop.

Tabena 1. MakcumainHe BpeJHOCTH €JIEKTPOCTATUIKUX MOTeHIIHMjala u3Haja ueHtpainse peruje (E).
Enepruje cy uspaxene y kcal/mol.

Mouieky.Ja | MouiekyJa E MouJieky.a E
FTNB 29,95 F2TNB 33,08 F3TNB 34,95
CITNB 26,33 CI2TNB 26,91 CI3TNB 25,59
BrTNB 25,13 Br2TNB 24,89 Br3TNB 22,79

ITNB 24,31 I2TNB 23,09 ISTNB 20,17

3a cBe MIOMEHYTE MOJICKYJIC padyyHaTe Cy eHepruje auconujamuje Besze. [Ipu ToMe pasmaTtpane
cy MOTYhHOCTH packujama Be3a OCH3CHOBOT IPCTEHA ca CBAKOM OJ1 HUTpo Tpyma. [Topen Tora,
u3padyyHaTe Cy M CHEpruje JUCOIMjalMje Be3a OCH3EHOBOI IMPCTEHA Ca CBAKUM OJ1 XaJIOTeHHUX
CYIICTUTYEHaTa KaKo OM ce OTKJIOHWJIA CyMiba Ja OM Te Be3e MorJie jakiie jga ce packuny og C — N
Be3a. JleraspHMje nHpOpMalHje o eHeprujama Hajciaabujux Be3a yribeHUKa U3 apOMaTUYHOT IIPCTeHa
U XaJloreHa Be3aHUX 3a NPCTEH ce Mory npoHahu y mpuiory (mabenra 52). Kopurosane enepruje
IMCOIMjalje HajcnaOujux Be3a y HCHUTHBAHUM MOJICKYJIMMA XaJIOTEHO CYIICTUTYHUCAHHUX
TPUHUTPOOEH3EeHA Cy Jare y mabenu 2. BpeaHocTu eHepruje aucouujanuje Besa 0e3 KOpekiuje
CHepruje HyJITe Tauke Cy nate y npuiory (mabena b1).

Tabena 2. Enepruje auconyjainyja Hajcaabujux Be3a ca KOPEKIUjOM €Hepruje HyJITe Tauke.
Enepruje cy uzpaxene y kcal/mol.

MoJgekya Egpe MoJiekyJr Egpe Moaexya Egpe
FTNB 60,60 F2TNB 58,22 F3TNB 58,71
CITNB 58,81 CI2TNB 56,55 CI3TNB 58,04
BrTNB 58,18 Br2TNB 55,42 Br3TNB 55,49
ITNB 57,29 I2TNB 53,15 I3TNB 53,83

buTHO je HarOMeHyTH Jla Cy HajMamke eHepruje Be3a y MOJIeKyJIMMa KOji UMajy jeJlaH XaJloreH!
CyNCTUTYeHT 3ampaBo eHepruje C — N Be3a koje Cy HajONMKe XaJOT€HOM CyINCTHTyeHTy. Kon
MoOJIEKyJIa KOjU UMajy JIBa XajoreHa cyncturyenta ce packuga C — N Be3a uzMmel)y npcteHa u HUTpo
rpyme Mo3uIMoHupane u3Mely Ba xajnoreHa CyrncTUTyeHTa. Y Cilydajy MOJIEKyla KOju uMajy TpH
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XaJoreHa CYNCTHUTYeHTa CBE HHUTPO Tpyle Cy ekBuBajieHTHE. Kama ce mocmaTpajy BpeIHOCTH y
OKBUPY MOHOCYIICTUTYHCAHUX MOJICKYJ1a TPUHUTPOOEH3EHA, BUJIJBHB j€ TaJl BPETHOCTH O EHEPruje
nuconujanuje Hajenabwje Bese y 1l-dmyop-2,4,6-TpuHUTPOOCH3EHY Ka CHEpPruju TUCOIHjalnje
Hajcimabuje Be3e y 1-jon-2,4,6-tpuHuTpoOeH3eHy. McTH TpeHI MOXKe ce 3ama3suThd M KOJ
JTUCYIICTUTYUCAHUX W TPUCYICTUTYHMCAHHUX JepuBaTa TpUHUTpoOeH3eHa. Hajsehu man Bpeanoctu
SHepruje QUCOIHjalrje BE3€ jaBJba CE y CIydajy AUCYICTUTYHUCAHUX TPHHUTPOOCH3CHA U M3HOCH
8,71%. JloOujeHu pe3yaTaTtu yka3yjy Ha TO Jia Cy y CBE TpH rpyIle Hajcinaduje Be3e y Mosiekynuma, C
— N Bese u3mel)y OeH3eHOBOT ITPCTEHA U HUTPO TPYIE Y MOJIEKYJIUMA YHjH j€ XaJIOT€HHU CYIICTUTYCHT
aToM jojaa. AKO ce TO IocMaTpa M3 yrila OCeTJbUBOCTH MOJICKYJIa Ka JICTOHAIH]U, HAJOCETJbUBH]H O1
Tpebano ma Oyay ympaBo MOJICKYJIH KOJU CaJpKe joJ jep je moTpeOHa HajMama CHEepruja Ja ce
packuHe ,,Be3a-okunau’. O0jammene 3a OBaKBe pe3yaTare 01 MOTJIo Ja ce mpoHale npu nmopehemwy
BEJIMYMHE XAJIOTEHUX CYIICTUTYeHaTa. Y CMepy Yy KOjeM oTajia BPEAHOCT €HEPTHje TUCOIH]alr]je BE3E
pacTe ¥ MOJIYIIPEYHUK XaJOTeHUX CYIICTUTYEHaTa y THM MOJIEKYJIMMa. YTIPaBO TO MOXKE JIOBECTH IO
noBehama CTEpHHX CMETHH KOje OJlakiliaBajy packuname Hajcmadbuje C-N Bese. Mako mobujeHu
pe3yiaTaTH HHCY Yy NOTIYHOCTH Yy CKIaAy ca 3akjbydlliMa Ha Koje ynyhyjy BpenHOCTH
CJIICKTPOCTATUYKOT HOTCHHI/IjaJ'Ia HU3HaJ LHCHTPAIHE pernje HUCIIMTUBAHUX MOJICKYJId, OHU CE€ MOTY
JIOBECTH Yy Be3y ca paHMje NMOMEHYTUM HCTpaxuBameM palleHuM Ha oBy TeMy. McmnurtuBana je
OCETJHUBOCT Ha yaap 1,3,5-tpuxmop-2,4,6-rpuHUTPOOCH3EHA, 1,3,5-tpubpom-2,4,6-
TpuHUTpOOEeH3eHa U 1,3,5-Tpujon-2,4,6-tpuruTpoben3ena Ha yaap.'®® Ha ocmoBy BpemmocTn hso
nmokasayo ce n1a je 1,3,5-tpujoa-2,4,6-rpuHUTPOOSH3EH OKO TPH ITyTa Mamke CTaOMJIaH OJ1 IpeocTaia
JIBa UCIIHTHUBaHA jelUb-cHha. V3 oBOra Moke ce 3aKJbYYHTH Ja HHje JOBOJHHO MPATUTH jeaH O]l
napameTapa Koju yKasyje Ha JeToHaOmIHOCT MoJiekyia. [lotpeGHo je carmenaTtu mto je Mmoryhe Behu
0poj dakTopa, TOBECTH WX Y BE3y ca CBOjCTBUMA CaMUX MOJIEKYJIa U TEK OHJa TOHOCUTH 3aKJbYIKE O
JIeTOHAOMITHOCTH UCTIUTUBAHUX MOJICKYJIa.

4.1.2. Y1Hunaj reomerpuje CHCTEMA HA MIPOMEHYV BPEIHOCTH €JeKTPOCTATHYKOL
NOTEHIHjAJIa H3HAJ EHTPAJHE peruje MoJeKyJaa

Jlpyra Meroja KOjOM je WMCIHUTHBAH YTHUIA] XAJIOT€HUX HWHTEpaKkldja Ha JEeTOHAOMIIHOCT
MoOJIEKyJa jecte Tmopeleme TOTeHIMjala W3HAJA IEHTPaJIHE peruje MOJEKYJICKUX TOBPIIH
HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIa y 3aBUCHOCTH OJI TEOMETPHje MOJIENI CHCTEMa y KOjHMa CE jaBJbajy.
Pesyntatn moGujenu kopumnihemem (parmeHnara mnpeysetux u3 KemOpuuke 06a3e CTPYyKTypHUX
MoJIaTaka yKJbY4YHBalM OM W YTHIIaje IPYTUX MHTEpakKiuja Ha cucreme. [Ipumep je cTpykTypa mon
Ha3uBoM ZZZVXQ04 (Cruxa 33).2%

Cnuxka 33. ®parmeHT KpUcTaiHe cTpykrype ZZZVXQ04

VY npukazaHoj CTpyKTypu cy moryhe mHTepakiuje uzMely qBa aroma Opoma M3 CyCeIHUX
MOJIEKy/a Y KPUCTaJIHO] CTPYKTYpH HpU ueMy je pacTojame Mehy muma 3,81 A. YV oBoM Tumy
MHTEpaKIfja, TOMEHYTH XaJJOTeH! UHTEparyjy Mpeko perja Yuju je MOTEHIHMjal UCTOT 3HaKa (EHT.
counter-intuitive halogen bond). 36up Ban nep BancoBux paaujyca 6poma u Kuceonuka u3Hocu 3,37
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A %0 1rto je BpeaHOCT Bpio GiIHCKa pacTojarsy IPEACTAB/HEHOM HA CIMIM. 360r Tora ce MoKe
3aKJbYYUTH Ja je uHTepakiuja m3mel)y oBux atoma Moryha. McnuTuBame OBakBOT cuCTeMa OU
YKJbYUHIIO TUI XQJIOTEHUX WHTEPAKIIMja 3a KOJH CE cMaTpa Ja HeMa MPEBEeNIMK yTHIIA] Ha TIOTCHIU]ja
M3HajJ camor Mouiekyna. Takohe, He Tpeba 3aHeMapHTH paHHje NOMEHYTH YTHIA] AOJATHUX
MHTEpaKIfja Koje MOTy Jia Ce HarpaJe y MCHUTUBaHOM cucteMy. Kako Ou ce yrunaj npyrux edekara
CBEO Ha MHUHHMYM, HalpaBJbCHA Cy JIBa MOJIEN cuctema: l-xmop-2,4,6-TpuHUTpOOCH3CH (MUKPHII-
XJIOPU[)/XJTOPOBOJIOHUK ~©  1-Opom-2,4,6-TpHUTPOOCH3eH  (THKPHI-OPOMII)/XIIOPOBOIOHHK.
Moutekyn THKpUI-XJI0opuAa u OpoMuga cy u3aOpaHH jep Cy OHHM OJ paHHUje TO3HATH Kao
BHCOKOCHEPIreTcKa jeluibermha. IbUXoBe TeoMeTpuje Cy AO0OHjeHe W3 KPHUCTATHHX CTPYKTypa
npeyserux u3 KemOpuuke 6a3e nmonaraka. [IpBu moiekyn je moOujeH u3 CTPYKType O] Ha3HBOM
CLNOBE02?*!, a npyru u3 Beh momenyre ZZZVXQO04. [IpoydaBane cy MO TpU reOMETpHje 3a CBAKH
ox mozen cuctema (Crnuxa 34). TlomenyTe reoMeTprje MOea CHCTeMa Jarte ¢y y npuiory (mabene
Bl —B3ull-1T3).
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Cnuxka 34. IIpoydaBaHu MOJIEN CUCTEMH MUKPHII-XJIOPH/IA M XJIOPOBOJOHUKA U MUKPUI-OpoMuaa u
XJI0poBOJJOHUKA. CTPYKTYype Cy JlaTe pelloM: a) MUKPHII-XJIOPHUI/XJIOPOBOJJOHUK — CUCTEM A, 0)
MUKPUI-OPOMUI/XJIOPOBOJJOHUK — CUCTEM A, B) MUKPUII-XJIOPHUI/XJIOPOBOJJOHUK — CUCTEM B, 1)
MUKPUI-OpOMUI/XJIOPOBOJJOHUK — CUCTEM B, /1) MUKpHIT-XI0pH/XJI0pOBOAOHUK — cucTeM C, 1))

MUKPHUI-OpOMUI/XTOpOBOJOHUK — cucteM C.

One cy ¢popMupaHe Tako Jia y CBaKoj OJ] lbUX aTOMH XaJOTe€Ha Y MOJIEKYIly HHTeparyjy CBOjuM
pa3NUYUTUM JeloBUMa. Y CUCTeMy A XalloreHe MHTepakuuje ce ¢opmupajy usmely peruja
MO3UTUBHOT TMOTEHIMjala ca aroMa Xjopa/OpoMa M3 NUKPUI-XJIOpUIa/TUKpUI-OpomMua (oG-
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IIyIJbMHA) W TPCTEHA HETATUBHOI MMOTCHUIIMjaNa Ha XJOopy H3 XJIopoBojoHuka. Cucrem B
MpeJCcTaBba MocedaH B/ XaJIOTEHUX UHTEPaKIKja y KojuMa o0a XaJoreHa HHTeparyjy Ipeko peruja
4HjH je oTeHIMjal mo3uTuBaH. Y cuctemy C je oOpHYT ciy4aj y ogHOCy Ha cucteM A. MHTepakmuje
ce jaBJbajy M3Meh)y peruje ca Mame HEraTMBHHM BPEIHOCTHMA IMOTCHIMjaIa Ha XJIOpY U3
XJIOPOBOJOHMKAa M TPCTEHa HETaTUBHOI TMOTEHIMjajda W3HAJA XJjopa/OpoMa U3 MHKpPUII-
xJjopuaa/mukpuwi-opomuaa. [lopen xanoreHux WHTEpakKiuja, y CUCTEMY A MOCTOje U BOJOHUYHE
untepakiuje H-Cl, ognocHo HBr koje ce jaBibajy m3mel)y BOJOHHMKA M3 XaJOTEHOBOJIOHHMKA U
XaJIOTeHa W3 MUKpUI-Xanoreauaa. Y cucreMy C jaBibajy ce MHTEpPaAKIH]je T CIIEKTPOHA OCH3EHOBOT
MPCTCHA U CIIO00JHOT SJICKTPOHCKOT Mapa ca aToMa XaJoTreHa U3 XaJIOreHOBOIOHUKA.

Tabena 3. Pactojama 1 eHEpryje MHTEPAKIIH]jA 32 CBE MUKPUI-OPOMU/XTIOPOBOIOHUK CHCTEME Y
HajcTabuIHKjeM cTamy. PacTojama cy uspaxena y A, a enepruje y kcal/mol.

Cucrem Pacrojame Emp2/aug-cc-PvTz
NUKPHJI-0POMHUI/XJIOPOBOTOHUK

Eccsp(mycas

3,40 -1,73 -1,90
3,60 -0,80 -0,85
3,60 -1,58 -1,50

HNHTepakumje cy pauyHaTe Ha HAYWH OMKCaH Yy METOI0JIOTH]U. PacTojama Ha KojuMa ce jaBibajy
MUHUMYMH, Ka0 U BPEITHOCTH €HEpPruja y THM TadykaMa 3a CUCTeME MUKPHII-OpOMHU/XITOPOBOTOHHK
natu ¢y y mabenu 3. Paljenu cy neraspHHjH npopadyHu, ipu yeMy je kopunrthena CCSD(T) merona
u komrutetHu 6a3uu cet (CBS).

[Topehemem eHepruja ICMUTUBAHUX CUCTEMA MOJKE C€ 3aKJbYUUTH J1a j€ HAjCTAOMITHUJA MOJIEI
cucteM A. Ha To ykasyjy pe3ynratu o0e kopumrhene koMmOuHaimje Mmeroje u 6a3Hor ceta. Hajmame
je crabwman monen cucteM B. buio je odekuBaHO Ja ce y OBOj T€OMETPHJU jaBe OA0O0JHE CHIIC
EJIEKTPOCTATUYKE TPUPOJAE M TPETIIOCTABJHEHO je Ja Cy OHE IJIaBHU Y3POYHHUK HAjIIO3HTHBHU]C
BpPEIHOCTH €HEpruje y oBoM cucrtemy. Paznuka u3mel)y cuctema A u C HHje BelnMKa U KOpUIThemeM
CCSD(T)/CBS kom6unarje usHocu csera 0,40 kcal/mol. Kako 6u ce 60Jbe pazymena npupo/ia OBHX
MHTEpaKiuja ypaheHa je aHanmsa JeKoMIo3uiuje enepruje. Tom npuiankoM KopuiheH je nmporpam
PSI4 kao mito je onmucaHo y METOI0JIOTHjH.

Tabena 4. Jlekommnio3unyja enepruje pahena y nporpamy PSI4 3a cuctreme nukpui-
Oopomu/xnopoBojoHuk. Enepruje cy uspaxene y keal/mol.

Mogaea Enexrpocratuuka Kommonenra  UHaykuuoHa JAucnep3uona

Ykynno
CHUCTEM KOMIIOHCHTA HN3MCHE KOMIIOHCHTA KOMIIOHCHTA
-2,26 3,42 -0,81 -2,13 -1,77
[ B | 0,14 0,82 -0,25 -1,37 -0,65
-0,80 1,99 -0,27 -2,41 -1,48

Ynorpe6om SAPTO/aug-cc-PVDZ xombunaiuje merone u 0a3HOT ceTa YKyIHAa €HEpruja je
pas3iokeHa Ha YeTUPU KOMIIOHEHTE: €JIeKTPOCTATHUKY, AUCIEP3UOHY, MHAYKLIMOHY U KOMIIOHEHTY
uzMene (Tabena 4). Kana ce ynopejie BpeIHOCTH €JIEKTPOCTaTHUKE KOMIIOHEHTE 3a CBa TPU CUCTEMa,
IIPUMETHO je J1a je HajBehu ynieo oBe KOMIIOHEHTE y cHCTeMy A y KOjeM Ce XaJloreHe MHTepakiuje
JjaBJpajy u3mel)y pervje mo3UTUBHOT MOTEHIIMjala Ha OpOMY U3 MUKPUII-OpOMH/Ia U HETaTUBHE peruje
Ha XJIOpY U3 XJopoBogoHuKa (-2,26 kcal/mol). IpuBnaune eneKTpocTaTHIKe HHTEPAKIIU]e CE jaBIbajy
u y cuctemy C rie je Mame HeraTMBHA peruja Koja yuecTByje y rpalemny HHTepakifja Ha XJI0py U3
XJIOPOBOJIOHHMKA, a €JIEKTPOHMMa Oorara pervja Ha OpoMy U3 MUKPUI-OpoMuia. Y TOM cilydajy je
BPEIHOCT €JIEKTPOCTATUUKE KOMIIOHEHTE Mama y ojHocy Ha cuctem A (-0,80 kcal/mol). Cacsum je
OUEKMBAHO JIa C€ y OBUM CHUCTEMHUMa jaBe MPHUBJIAYHE eNIEKTPOCTATHUKE HHTEPAKIIHje jep HHTeparyjy
peruje moTeHIyjaga CynpoTHOr 3Haka. Jlucrep3uoHa KOMIIOHEHTA je 3HayajHa y CBa TPH CHUCTEMA.
Wnak, Hajsehy Bpennoct uma y cucremy C (-2,41 kcal/mol). ITo3utuBHa BpeAHOCT €IEKTPOCTaTHUKE
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KOMITOHEHTE ce jaBJba camo y cuctemy B (0,14 kcal/mol). ¥ Tom cryuajy ce xanoreHe HHTEpakiyje
jaBipajy m3Mel)y pervja MO3WTHBHOT IOTEHIMjalla Ha o0a xaloreHa. BpemaHocT aucriep3noHe
KOMITOHCHTE 32 OBaj CHCTEM jeCTe Mama y 0JHOoCcy Ha npyra nasa (-1,37 kcal/mol), anu je ox Bemukor
3HaYaja 3a crabuimsanujy oBor cucrema. OBaj mpuMep roBOpH y IPUJIOT TOME KOJIMKO je IUcIep3uja
Ba)KHA 32 OBAKAB THII XaJOTEHUX MHTEpaKIMja. YKyIHa eHepruja cucTeMa Jo0ujeHa Ha OBaj HAUMH
y CKJIay je ca pesynraruma nooujeHumM MP2 metomom u aug-cC-PVTZ 6azHuM ceTom.

CucreMu ca HajHHY)KOM CHEPTHjOM CYy OIITUMHU30BaHH KOPUIINEHEM HCTE KOMOMHAIN]Ee METOE
u 6aznor ceta (Crnuxa 35). OBako nobujeHe reomerpuje cuctema A u B Omiie cy uieHTHYHE, JIOK Ce
cuctem C pa3nmukoBao. 3a reoMeTpHjy 100HjeHy y TIpBa JiBa CiIy4aja mpecyaan 3Hadaj cy umane Cl —
HO unrtepakuje. Mctu THI HHTEpaKIUja ce jaBiba U 'y cuctemy C, aJm Cy Ty AOIUIE J0 U3pakaja u
Cl~m uaTepakuuje Koje cy MOo3UIMOHUPANIE MOJIEKYJI XJIOPOBOJIOHHUKA Y PaBHH MApaJICIHOj HA PaBaH
pcTeHa.

Y OO

P S N

Cnuka 35. I'eomeTpuje ONTUMU30BAHUX CTPYKTYpa ca HAJHIKOM eHeprujoMm cuctema A u B (11eBo)
u C (mecHo)

Kako Oum ce yrBpamo yrTHIla) TEOMETpUje XaJIOTEHHWX WHTEPaKIMja Ha MPOMEHY
EJIEKTPOCTATUYKOT MMOTCHIMjajla, U3padyyHaTe Cy Mare eJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjaia 3a MUKPHUII-
opomun, kao u cucreMe A u C (Cruxa 36). Omabpana cy oBa JiBa CUCTEMA jep je eIEKTPOCTaTHYKA
KOMIIOHEHTa y cucremy B ox0ojHa, Te wuHTepakiuje Huje Moryhe o00jaCHUTH Ha OCHOBY
EJIEKTPOCTATUYKOT NOTeHIMjasia. Takole, ymore ToOHOpa W aKIEeNnTopa XaJOreHUX WHTEPaKIHja Cy y
mUMa 00pHyTe. Ha Taj HaunH MOKe ce BHJIETH MPOMEHaA MOTEeHIIMjalla N3Hal OCH3CHOBOT MPCTCHA Y
MUKPWI-OpOMUY y CiIy4ajy KaJa je OBaj MOJICKYJ IIOHOP, ald H aKIENnTop y XaJOTreHUM
WHTEepaKkijama. V3Haj IeHTpalHe pervje NpcTeHa NUKPUI-OpOMHUIA jaBJba C€ IO3UTHUBAH
noteHuujan (31,66 kcal/mol). dopmupamem wuHTepakiuja wusMmelly mnukpui-OpomMuna u
XJIOPOBOJOHHUKA y CUCTEMY A JIOIILJIO je IO CMamera BpeAHocTH noteHnujana Ha 30,21 keal/mol. ¥V
OBOM CIIydajy MHTepakiuje ce (Gopmupajy mpeko G-UIylJbUHA Ha OpoMy U €NeKTpOHHMMa Oorate
peruje Ha XJIOpY U3 XJI0poBoJoHUKA. [IpoMeHa JOHOPCKO-aKIENTOPCKHX YIIOTa y CUCTEMY je JJ0Besa
JI0 JTI0JIaTHOT Taja BPeTHOCTH, Te je oHa y cuctemy C u3nocuna 28,47 kcal/mol. ¥V oBoj reometpuju
UHTepakiyje ce ¢GopmHupajy u3Mel)y nmpcreHa HEraTMBHOI MOTEHLHjajJa Ha OpoMy M3 MHKpUII-
OpoMHIa M pervje Ha XJIOpY U3 XJIOPOBOJOHHWYHE KHCEIMHE KOja MMa MO3UTHBAH MOTEHIIHjaI.
[Ipomena notenmjana y npoueHTuMa usHocu usmehy 4,5% (3a cucrem A) u 10% (3a cuctem C).
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31,66 30,21 28,47

% & okl

Cnuxka 36. Marie eleKTpOCTaTHIKOT MMOTEHIMjajia 3a MAKPUIT-OpoMuU/T (JI€BO), TUKPHII-
OpOMHUI/XJIOPOBOJIOHUK — CUCTEM A (CpeMHa) U TUKPUI-OpOMU/XITOPOBOJOHHK — cucTem C
(mecHo). Omcer 00ja je 1aT Ha CTPEIUIIM KCIIOJ Maria, IIPH Y€MY CY BPEAHOCTH U3pakeHe y
kcal/mol.

Kana je y muTamy CUCTEM TUKPIII-XJIOPHY/XIT0poBOOHUK (Cruxa 34), HajHU)KE BPEIHOCTH
€HEepTHja U pacTojara Ha KOjUMa Ce OHa jaBJba]y Cy Jara y mabeau 5. IHTepaknuje cy padyyHaTe Ha
Ha4YuH OIMHKCAaH y METO0JIOTHjH. V3 100MjeHuX BPETHOCTH 3a OBE CUCTEME MOXKE CE 3aKJbYUHTH J1a j&
HajctabmtHUjU cucteM C. Y OBOM cily4ajy JOHOP Y XaJOT€HO] MHTEPAKIIU]JU JeCTe MUKPUI-XJIOPH/I,
a aKIenTop XJOp M3 XJIOpoBojOHMKA. Kao m y ciiydajy cucrema MUKPHII-OpOMUI/XIOPOBOIOHHK,
pasnuka y eneprujama cuctema A u C Huje Benuka. Pactojama Ha KOjuMa ce jaBJbajy MUHUMYMH CY
3a CBE TPU T€OMETPHje CUCTeMa MHUKPUII-XJIOPH/XJIOPOBOIOHUK HCTa. BpeaHocTu cy Beoma cianyHe
OHHUMA KOJ| CHCTeMa MUKPUI-OPOMHUI/XITOPOBOJOHHUK.

Tabena 5. Pactojama 1 eHepruje 3a CBE€ MUKPUI-XJIOPHJI/XJIIOPOBOJOHUK CUCTEME Y HajcTaOMIIHUjEeM
cramy. PacTojama cy uspaxena y A, a enepruje y kcal/mol.

CucreM NHKPHJI-XJIOPHI/XJTOPOBOAOHHUK Pacrojame E

3,40 -1,27
3,40 -0,73
3,40 -1,79

3a cucteme A u C u3padyHare cy mare enekrpoctatinukux norexuujana (Cruxa 37). Onadup
cucTeMa BpILIEH je 110 UCTOM MPUHLUITY Kao U Yy CIIydajy cUcTeMa MUKPHI-OpOMHUJY/XI0POBOIOHHUK.
EnexkrpocTaTuuky MOTEHIMjal U3HA LIEHTPAJIHE peruje NUKpUI-XJIOpUaa MO3UTHBAH je ILTO MOXKe
OUTH MHAMKATOP JETOHAOMIIHOCTU OBOI MOJIEKYNA. YKOJIMKO XJIOp U3 MUKPHI-XJIOPHIA HHTeparyje
ca XJIOPOBOJJOHUKOM IPEKO CBOje G-UIYIJbUHE JI0JIa31 J0 MaJIOT 11aja BPEIHOCTH €JIeKTPOCTATHUKOT
MOTEHIMjalla W3HAJ apOMAaTHYHOT INPCTeHAa. Y OBOM MOJEN CHUCTEMY XJIOP M3 XJIOPOBOJOHHUKA
OCTBapyje MHTEPAKIIM]je MIPEKO Peruje YUjH je eNeKTPOCTATUYKI MOTEHIIMjall HEraTuBaH. Y CUCTEMY
C, xoju ce Mokazao Kao HajcTaOWJIHMjU OJl TPU HMCIUTUBAHA, MaJ BPEJHOCTH €JIEKTPOCTATHUKOT
MOTEHIMjaa U3HaJl apOMaTHYHOT MpcTeHa Behu je y ofHocy Ha cucteM A. XalloreHe MHTepaKiiyje
¢dopmupajy ce nuzMel)y HeraTUBHE peruje Ha XJ0opy U3 MUKPUI-XJIOPUIA U G-IIYIUbUHE Ha XJIOpY U3
XJIOPOBOJIOHUKA. YNPKOC pa3MUM y MOrjely BpcTe XajloreHa KOJjU YYeCTBYjy Y XaJlOT€HUM
UMHTEpaKkIyjamMa, Mpu Tmopehemy cucTeMa NUKPUI-OPOMUI/XJIOPOBOJOHUK U MUKPUII-
XJIOPH/I/XJIOPOBOJIOHUK, MOXKE € IPUMETUTH HCTH TpeH . Kasa je xajmoreH Koju je Be3aH 3a MUKpPUII
IpyIy akUEenTop y XaJoreHOj MHTEPaKLUjH, J0Ja3u JI0 OJaror majga BPEAHOCTH €IEKTPOCTATUYKOT
MOTEHIMjaa U3Ha/ apOMATUYHOT je3rpa. Y ciydajy KaJia je Taj XaJoreH JIOHOD, 1aJ] BPEIHOCTH je
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Hemto Behu. Y cucteMuMa IUKPUII-XJIOPUTY/XIOPOBOIOHHUK, 1A/ MOTEHIMjana u3Hocu ceera 1,71%
3a cucteM A, IOk je y cinyuajy cucrema C maz 12,04%.

36,22 35,60

p

~/

| Nl

Cnuxka 37. Marie eeKTpOCTaTHIKOT MOTEHITH]ajia 3a MAKPHII-XJIOPH (JIEBO), TUKPHUII-
XJIOPHU/XJIOPOBOJIOHHUK — CUCTEM A (CpearHa) ¥ MUKPIII-XJIOPHUY/XITOPOBOIOHUK — cucTeM C
(mecno). Omcer 00ja je 1aT Ha CTPEJUIIM MCIIO Mara, IPU Y€MY CY BPETHOCTH U3PAKEHE Y
kcal/mol.

HcnutuBaH je v yTUIlaj BpCTE XaloreHa y MajioM HEOPTaHCKOM MOJICKYJTY KOjU TPajiy XaJloreHe
WHTEpaKIHje ca MUKPUI-XJIOPUIOM/TUKPUI-OpoMuaoM. PadyHare cy WHTEpakiuje MOMEHYTHUX
HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIa U OPOMOBOJOHMKA. Mojen CUCTEeMH Cy H3TJIAald UCTO Kao U Y
citydajy Koju je 00yxBaTao x10poBogoHHK (Cruxa 38). 'eomMeTpHje MOMEHYTHX MOJIE] CHCTEMA JIaTe
cy y npunory (mabene /{1 — J{3 u B1 — B3). Pesynratu cy natu y mabeau 6. OBOM IPUIHKOM CY,
MoHOBO, Kopuiithene MP2 metona u aug-cC-pVTZ 6a3Hu ceT, Kao MITO je HaBEJCHO Y METOI0JIOTHjH.
HNHutepakumje moxaen cuctemMa B mokasyjy na je oBakBa reoMeTpHja HajMame MOBOJbHA y 00a
ucnutuBaHa cuctema. OBO je OUYEKMBAHO aKO C€ y3Me y OO3HMp BPEIHOCT EJIEKTPOCTATUYKE
KOMIIOHCHTE€ HWHTEpaKlMja Hu3padyyHaTa 3a CHCTEM NHUKPUI-OpOMHUJI/XJIOPOBOJOHUK. Hajjaue
HWHTepakiuje u3Mely NMUKpHI-XJIopUIa/TUKpUI-OpoMua 1 OPOMOBOJJIOHHKA CE jaBJbajy y MOJET
cucremuma C. Ty ce MoOXe TNPUMETHUTH pazIvuKa Yy OJHOCY Ha CHCTEM IHKPHII-
OpOMU/XJIOPOBOJIOHUK, TH€ je HajcrabunHuju moxaen cucreM A. Y reomerpuju C OpoMm u3
OpOMOBOJIOHMKA HHTEparyje CBOjOM PErujoM CHpPOMAITHOM EJIEKTPOHHMMA ca pervjama OoraTtum
CIIEKTPOHUMA Ha XJIOPY W3 MUKPWI-XJIOPHUJIA, OJHOCHO OpOMYy W3 MUKPHI-OpoMuia. AHain3a
pe3yiTata KBAaHTHOXEMHJCKMX IpOpavyyHa yKazyje Ja je MOMEHYTa pa3liiKa eJICKTPOCTATHYKE
npupoje. bpom uma Behu nonynpedHuk, a Mamby BPEIHOCT €ICKTPOHETATUBHOCTH Y OJTHOCY Ha XJIOP.
To moBomu 50 pa3iuke y pervjama CHpPOMAIIIHUM EIIEKTPOHMMAa KOje Ce Haja3e Ha XJIOpy W3
XJIOPOBOJIOHUKA U OpoMy u3 OpomoBojioHHKa. Ha OpoMy 61 y OKBUpY G-IIyIUbHHE Tpebaso Ja ce
jaBJba MO3UTHBHH]Aa BPEIHOCT MOTEHIIMjala HEro y UCTOj peruju Ha Xjopy. To MoOXKe yTHUIIaTH Ha
JaurHYy MHTEpakilMja Koje OBH XaJIOTE€HU OCTBAPY]y ca XallOT€HHMa BE3aHWM 3a MUKpuUI rpymy. He
Tpeba 3aHeMapuTH YyTUIA] AMCIEP3UOHE KOMIIOHEHTE Ha YKYIHY €HEpPrujy HMHTepakiuje. Ycien
Beher monynpeunrnka 6poma y 0JIHOCY Ha XJIOp, MOTJIO Ou ce ouekuBatu jaa he u aucnepsuja Outu
jaJa.
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Cnuxka 38. [IpoydaBaHu MOJIET CHCTEMH MTUKPHII-XJIOPHIA B OPOMOBOJIOHHUKA U TIUKPHII-OpOMHUIA U
OopomMoBosoHHKA. CTPYKTYpE Cy JaTe peIoM: a) MUKPUI-XJIOPH I/ OPOMOBOIOHUK — CHCTEM A, 0)
MMUKPHIT-OpOMHUI/OGPOMOBOJIOHUK — CUCTEM A, B) MUKPHII-XJIOPU/OPOMOBOIOHUK — cucTeM B, 1)
MMUKPHIT-OpOoMHU I/ OPOMOBOJIOHHUK — CHCTEM B, 1) mukpui-xmopua/6pomMoBoioHuK — cuctem C, 1))

MUKPHIT-OpoMu 1/ 6pOMOBOIOHHK — crcTeM C.

Pasnuka y jaumnum wuHTepakiuja 3a reomerpuje A u C y cucteMy NHKPUII-
xnopus/6pomoBoionuk u3Hocu 0,81 kcal/mol y kopuct cucrema C. YV cucreMy MNUKpHII-
Opomu1/OpOMOBOIOHHK, Y KOJEM C€ MHTEPaKIIMje OCTBApYjy MPEKO HCTE BPCTE XaloreHa, IOHOBO je&
crabunauju cucrteM C. Mnak, pasnuka je y oBoM ciy4ajy He3HatHa. VcTo objammeme O Moriio aa
ce MPUMEHH U IPU aHAJIM3HU CUCTEMa MUKPUI-OPOMUJ/XTIOPOBOIOHHK jep je HajCTAaOMITHUJU MOJEI
cucTeM OHo yrpaBo OHaj y KojeM je OpoM U3 MUKPUII-OpoMHJIa UMao YJIOTY aKIEeNTopa y XaloreHUM
UHTepaKIjama.

Tabena 6. Pactojama 1 eHepruje 3a cBe MUKPUI-XJIOPU/OpOMOBOJOHUK U TUKPUJI-
6poMu/6POMOBOIOHUK CHCTEME Y HajcTabuIHKjeM cTamy. PacTojama cy uspakena y A, a
enepruje y kcal/mol.

Iuxpui-xa0pua/0poMOBOIOHHUK IInkpnia-0pomua/6poMoBOIOHUK
A B C A B C

360 360 340 360 365 -3.70 3.60
-1.41 -0,68 D% -1,90 -0,67 -1,92

Kama ce anamm3upajy wmarme eNeKTPOCTaTHYKOT TMOTEHIHWjaja 3a CHUCTeME IUKPHII-
xsopua/6pomoBofoHUK (Cruxa 39), MoXke ce NPUMETUTH HCTH TPEHJ Kao U Yy MPETXOAHUM
cnydajeBuMa. [loHOBO Joyla3u [0 Maja BPEAHOCTH TOTCHIMjala H3HAJ HHKPWI-XJIOpHIA Y
cuctemuma A n C y 0IHOCY Ha TIOTCHIMjal M3HA/ W30JIOBAHOT MOJIEKYJa MUKpWII-xiopunaa. [lax

CucremMu
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MOTEeHIIMjala W3HA/ apOMATHYHOT je3rpa MUKPWI-XJIOPHIA y CIy4ajy Kaja je aToM XJopa U3 OBOT
MOJIEKYJIa aKIETITOP y XaJOreHOj MHTEPaKIHju ca OpoMOM U3 OpOMOBOIOHMKA W3HOCH 2,62%. Kana
MUKPUI-XJIOPU]] TIpEey3Me YJIOTy JIOHOpA, Maj NOTeHIMjalla U3HAJ apoMaTHYHOT je3rpa je Behu u
uzHocu 12,81%. JloOujeHe BpeIHOCTH Cy BeOMa CIIMYHE OHMMA JMOOUJEHHM 3a CHCTEME MUKPHII-
XJIOPH/I/XIIOPOBOJOHUK.

36,22 35,27 31,58

g

Cnuxka 39. Marie eeKTpOCTaTHIKOT MOTEHITH]jajia 3a MAKPHII-XJIOPH (JIEBO), ITUKPHUII-
XJIOpU/OpPOMOBOJOHUK — CUCTEM A (CpelIrHa) U MUKPUI-XITIOPHT/OpOMOBOIOHUK — cucteM C
(mecHo). Omcer 00ja je 1aT Ha CTPENIUIIM KCIIOJ Maria, IIPH Y€MY CY BPEAHOCTH U3pakeHe y
kcal/mol.

Humira npyraunje HACY TIOKa3alu pe3y/aTaTH aHAIM3a U3padyyHATHX Mama eJIeKTPOCTATHYKOT
MOTEHI[Mjajia 3a CUucTeMe MUKpuiI-opomu/opomoBogonuk (Cruxa 40). Ako atom Opoma U3 MTUKPHII-
OpoMHJIa ©Ma YJIOTY aKIENTopa y XaJlOreHO] MHTEPAKIIUjU, TTOTCHIIN]aJl U3HA]l apOMaTUYHOT je3Trpa
oBor moJjiekyna mazga ca 31,66 kcal/mol ma 31,24 kcal/mol. Melyytum, yKoIMKO MHUKPHI-OPOMUT
npey3Me JOHOPCKY YIIoTy, Kao y cuctemy C, MOTEHIIH]jal U3Ha apOMAaTUYHOT je3rpa JI0aTHO OTaja,
te u3nocu 29,12 kcal/mol. ITonoBo je nporenTyanno Behu nan noreHnujana y cucremy C (8,02%) y
onHocy Ha cucteM A (1,33%). Moxe ce 3ak/by4uTH J1a MPOMEHE MOTEeHIIM]jala HUCY IpacTUYHE.

31,66 31,24 29,12

% o @

Cnuxka 40. Marie eneKTpOCTaTUUKOT MMOTEHIMjajia 3a MUKPHI-OpoMu/ (JI€BO), MTUKPUII-
Opomu1/OpOMOBOIOHUK — CUCTEM A (CpenuHa) U MUKPHI-OpoMu/6poMOBOAOHUK — cucteM C
(mecHo). Omcer 0oja je 1aT Ha CTPENUIM UCIIO Marla, IPU Y€MYy Cy BPEJHOCTH U3PaKeHE y
kcal/mol.
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W3pauyHaTe cy eHepruje AUCOIMjalrje HajcIabujux Be3a y MOJIEKyauMa MUKPHI-XJIOPHIA |
nuKpuiI-opomuna. Y mabenu 7 nare cy kopuroBane BpegHoctu eHepruje nuconujamuja C — N u C —
X Bes3a. HexopuroBane eHepruje Hajcnabujux Besa cy gare y npuiory (Tabena JK1).

Tabena 7. Kopurosane enepruje muconujanuja C — N u C — X Be3a y Mmonekynuma. Bpegaoctu
enepruja C — N Be3a 3a 1Be HUTPO rpyIme y Orto- mosokajuMa UCTOT MOJIEKYJia Cy UACHTUYHE.
Enepruja je nzpaxena y kcal/mol.

Enepruje sesa (Egpe)

MouJiekya C-—N C-N C_X
orto- moJoxaj para- mosoxaj

MTUKPHI-XJIOPHT 58,19 65,00 80,62

MTUKPUIT-OpOMUT 57,54 65,00 70,28

Pauynare cy eHepruje cBHX Be3a y MOJIEKyJIMMa Kako OWM ce ca curypHommhy yTBpauia
Hajcirabuja Be3a. Y oba ciryuaja cy To 6mite C — N Bese y 0rt0-1mosioxkajy y OJHOCY Ha Be3y YTJbCHHK-
xajored (Cnuxa 41). Ha ocHOBY N0OHjeHHUX €HEpruja IUCOIHjallkje Be3a MOXKe Ce 3aKJbYUUTH JIa je
MOTPEOHO YIOKUTH Mamke €Hepruje na Aohe A0 packugama Hajcladuje Be3e y MOJEKYITy MUKPHII-
OpoMusia y OJHOCY Ha MOJEKyl NHKpwiI-xjaopuga. OBo Om Morio ga ce oOjacHu Behum
MOJTyITPEYHUKOM OpoMa y OJHOCY Ha XJIOp, Te BehuM CTEpHHM cMeTHhama y MOJIEKYITy MHKPHII-
Oopomuia. Ca cTaHOBMIITA JI€TOHAOMJIIHOCTH, OBO OM MOIJIO Jla yKa3yje Ja je MHUKPUI-OpomMuja
JeTOHAOWITHUJH MOJIEKYIT OJ1 TUKPUI-XJIOPUIA.

. uh

AN N

Cnuka 41. Tlpukas Hajcnabuje Be3e y MOJICKYJIMMa MUKPHII-XJIopuaa (JIEBO) U MUKPUI-OpoMuaa
(mecHo)

N3pauynare cy MHTEPAaKIINje u 3a CUCTEM 1-6pom-3,5-mumerun-2,4,6-
TPUHUTPOOEH3EH/XIOPOBOAOHUK. Mounekyn 1-O6powm-3,5-aumerun-2,4,6-TpuHUTpOOECH3EH ce Y
KeMOpHuKkoj 6a3u CTPyKTYpHHX MojaTaka Hanasu noj Hasusom HECDOI?®? 1 o memy he 6utu Bume
peun kacHuje. [IoHOBO cy pazMaTpaHe Tpu reoMeTpHje cucteMa (aare y npuiory y maberava E1 —
E3) ca mbeM npoHanaxemwa Hajcrabunujux (Crnuxa 42).

g N ol | sk
2 olilites oliRs o o

Cnuxka 42. VicutuBanu cuctemMu MoHoMepa ctpyktype HECDOI u xi10poBoioHHK: cucteM A
(11eBo), B (cpenuna) u C (necHo)
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Hajjaue nnTepakimje 3a cBe cucTeMe ce jaBibajy y omcery 3,5 — 3,6 A (Tabena 8). JloGujene
BPEIHOCTH yKa3yjy Ha To Ja je HajcTabminHuju cucteM A. Kao u y paHuje moMeHyTuM ciiydajeBuMa,
y HajcTa0WIHUjeM cucTeMy OpOoM U3 HHUTPOAPOMATUYHOT jEeAHIbEHA YYECTBYjE Y XallOTEHUM
MHTEpaKIfjamMa Kao aKIenTop.

Tabena 8. Jaunna unTepakuuja cucrema Mmonomepa crpykrype HECDOI u ximopoBogonuka.
Pacrojama cy HaBesieHa y A, a enepruje untepakuuje y keal/mol.

1-0pom-3,5-1umeTni-2,4,6-TPUHUTPOOEH3EH /XJIOPOOBOIOHHK
A B C

3,50 3,60 3,60
-1,69 0,72 -1,51

Hakon Tora m3pauyHaTe Cy Mare eJIeKTPOCTaTHYKOT TOTEHIIM]jaJIa 3a HajCTAOWITHH]Ee CHCTEME,
onHocHO cucteme A u C (Crnuka 43). TloTeHnMjan u3Haa HEHTPATHE PETHje MOJIEKYJICKE TTOBPIIH 32
cuctem A m3nocu 23,76 kcal/mol. ¥V cinydajy opujerranuje C, ucta Bpeanoct uznocu 20,51 kcal/mol.
EBHIICHTHO je Ja MOTEHIHjal ofaja MPWIMKOM (GOopMHUpama XaloreHHX HWHTepaknuja. Kao u y

cllyda]y NTUKPHI-OpOMU/JI/XJIOPOBOIOHHUK OIMIMCAHOM Yy MPETXOAHOM IOTJIaBJbY, Majl je Behu y cucremy
C (15%) y oxnocy Ha cuctem A (2,1%).
20,51

Cnuka 43. Marie eneKTpOCTaTHUKOT MOTeHIIM]jata 3a cucteM 1-06pom-3,5-numernn-2,4,6-
TPUHUTPOOEH3EH/XIOPOBOAOHUK y opujeHTanuju A (1eBo) u C (aecHo). Omcer 60ja je nat Ha
CTPEJIMIU MCIIOJI Maria, TIPU YeMy CY BpEeJHOCTH u3pakeHe y kcal/mol.

23,76

Enepruja nucouujanuje Hajcnabuje Be3e y MOJICKYy j€ padyyHaTa METOJOM U 0a3HUM CETOM
HaBe/IEHUM Yy MeTo1osIoruju. Besa kojy je Hajnakiie packuHyTH y Mojekyiny jecte C-N Be3a uzmely
YIJbEHUKA U3 apOMAaTHUYHOI CKEeJleTa W a30Ta M3 HUTPO Tpyne y Orto-mososxajy y oaHocy Ha Opom
(Cnuxa 44). KopuroBana enepruja oBe Be3e usnocu 57,70 kcal/mol. TTopelerma pamu, enepruja oBe
Be3e u3pauyHata je u nomohy DFT ¢ynkimonana M06. BpenHoct y Kojy HUje ypauyHaTa IOMEHYyTa
kopekuuja moryhe je mahu y mpusory (mabena JKI). JloOujeHa BpeIHOCT eHepruje Bese ca
Kopeknujom eHepruje je 59,86 kcal/mol, mro je y cknany ca pesynratima 100HjeHUM KOpUIIhemheM
B3LYP ¢ynkunonana. Kaga ce oBa BpeaHOCT ymopeau ca BpPEeIHOCTHMA 3a MUKPUI-XJIOPUI U
MUKPUI-OpOMUJI, MOXKE Ce IIPUMETUTH Jia je BPJIO CIIMYHA BPEJHOCT 32 MOJIEKYJIe KOjU UMajy aToM
OpoMa Kao XaJIoreHH CYNCTUTyeHT. Takolhe, u y cimydajy moHoMepa ctpykrype HECDOI, nutpo
rpymna koja je HajcinaOuje Be3aHa jeHa je O] JABe rpyne Hajonmxke aroMy Opoma, T€ ce€ U 'y OBOM
cllyyajy MO’K€ NPETIOCTaBUTHU Jia je 3a HajMamy BPEIHOCT €HEpruje OBE Be3e JIeNOM 3acilyXaH
BEJIMKH TOJIYIIPEYHUK OpOMa, OTHOCHO CTEPHE CMETH-E.
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Cnuxka 44. [1pukas Hajcnaduje Beze y MoHomepy ctpykrype HECDOI
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4.2. AHaau3za KpucTajJorpagckux mnapaMeTapa HUTPOAPOMATHYHMX jeIHIHEHA €A
XaJOr¢HuMm CYnnCTUuTyCHTHMA

4.2.1. AHa/IM32 HEKOBAJIEHTHUX HHTEPAKINja V KPUCTAJIHUM CTPYKTypaMa
HUTPOAPOMATHYIHHUX BUCOKOCHCPIreTCKUX MOJICKYVYJIA €A XaJIOFr¢HUM
CYIICTUTYEHTHUMA

Kako Ou ce paHuje IOMEHYTH IOHOPCKO-aKIENTOPCKA MEXaHW3aM MPOYYHO Ha peallHuM
CHCTEMHUMa, MPOy4YaBaHW Cy CErMEHTH npey3eth nu3 KemOpuuke 0aze CTPYKTypHHX IMOJaTaka.
[Mperpara je palena npema mapamerpuma ommcanuMm y metononoruju (Cruxa 31). Ypahen je
rpaduyKy MpHUKa3 Opoja CTPYKTypa y 0JIHOCY Ha pacTojame aroma (I) Koju y4ecTByjy y hopmupamy
xanoreHe uHtepakiuje (Cnuxa 45). Kao mrTo ce Moxke BHUIETH, y Hajpehem Opojy CTpyKTypa
pacTojama usHoce m3mely 3,6 u 3,8 A y3 uspaxen nuk msmely 3,4 u 3,6 A. Ipunukom pauyHama
WHTEpaKIja TUKPUI-OpOMHIa U MUKPII-XJIOPHIA Ca XJIOPOBOJOHHKOM W OpPOMOBOJOHHKOM, Yy
CKOPO CBHUM CJIy4yajeBUMa Cy C€ Hajjaue MHTEpaKIlfje jaBuie Oamr y oBoM uHTepBainy. OBo T0BOIH y
B3y pe3yliTaTe 100rjeHe KBaHTHOXEMHUJCKUM IPOPAYyHHMa U MPOYyYaBamheM KPUCTATHUX CTPYKTypa
HUTPOAPOMAaTUYHUX jeIM-EHha Koja cajapke XanoreHe eneMente. OHO MITO je OUTHO HANOMEHYTU
jecre ma ce oBaj OICeT ClIaXe W ca 30upoM panujyca 3a Behuny atoma 16. u 17. rpyne nepuogHor
crcTeMa eJeMeHaTa.

20
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Cnuka 45. bpoj CTpyKTypa y OJTHOCY Ha pacTojame 'y KpUCTATHUM CTPYKTypama A00HjeHUM
nperparom KemOpuuke 6a3e CTpyKTYpHHX TOaTaKa

Vpahena je m anamuza yriaoBa o Koju 3aknamajy X, Y m R (mapameTpu HaBeOeHU Yy
mertonosoruju). HajactyrbeHnju yriioBu y crpykrypama usnoce usmel)y 150 u 155° (Cruxa 46). Y
Majio MamkeM Opojy CTPYKTYpa jaBibajy ce yrioBu uzmely 155 u 160°, anu je taj 6poj 3HauajHo Behu
0J1 OCTAJIMX BPEeJHOCTH Yy pacniony ox1 150 no 180°. V HajMamem Opojy cilyuajeBa yrao KOju 3aKjanajy
paBHM MOJIEKYyJIa KOjU Ipajie Xajorene uarepakuuje nznocu usmehy 175 u 180°. OBo yka3zyje Ha To
Jla ce 0Baj TUI MHTEPAKIIMja PETKO jaBJba y KPUCTATHUM CTPYKTypaMa y kojuMa X, Y u R jexe y ucroj
paBHu. Ca japyre cTpaHe, 3akianameM yrioBa u3mehy 150 u 160° mpu dopmupamy XaaoreHHX
UHTepakija oMoryhasa ¢popmupame U Apyrux BpcTa MHTEPAKIIMjA MTOPE HBHUX KOje MOTY JI0JIaTHO
1a cTaOMIIN3Yj]y CUCTEM.
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N 70
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Cnuka 46. bpoj cCTpyKTypa y OJTHOCY Ha yrao 0 y KpUCTATHUM CTPYKTypama JIOOHjeHUM MpeTparoM
KemOpuuke 6a3e CTpyKTypHUX MOJaTaKa

Kako Om cnmMka O TEOMETPHjCKUM TMapaMeTpuMma KOjH C€ jaBJhajy Y OBUM KPUCTAITHUM
CTpyKTypama OWJjia jacHHWja, aHAJIM3WpaHU Cy W Top3uoHu yrimoBu C-X~Y-R. Bpmo mamm Opoj
cTpykTypa ce jaBiba y omcery o 0 go 10° (Cauxa 47), ynMe ce ykasyje Ha TO Ja IapayeiHa
opujeHTanuja HUje paBopuszoBaHa. [I0CTOjM HE3HATHO BUIIE CTPYKTYpa y KOjUMa 0Baj yrao U3HOCH
90°. [Ipema moOujeHNM pe3yiTaTuMa, Hajuenrha W HajmOBOJbHU]a OPHUjCHTAIlMja je aHTHIIapajelTHa.
Y ®0j Top3uonu yrao m3nocu 180 mim nmpudmmxao 180°.
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Cnuka 47. bpoj cTpyKTypa Yy OJJHOCY Ha TOP3MOHM yrao y KpUCTAaJIHUM CTpYKTypama J0OUjeHUM
nperparom KemOpuuke 6a3e cTpyKTypHHX 110/IaTaKa

Kana ce cymupajy nmopamu 1o0ujeHH aHAIM30M F€OMETPUJCKHX IIapaMeTapa, 3akjbydyje ce J1a
Hajsehu 6poj cTpyKkypa uMa pactojame I usmehy 3,6 u 3,8 A, Banenuuonu yrao o msmely 150 — 155°
u Top3roHu yrao C-X+Y-R usmehy 170 — 180°, Te na je oBakBa reomeTpHja cucTeMa HajlIOBOJbHU]A.

Kako 6u ce ucnuTanu reOMeTpUjCKH MapaMeTpy U YTHIA] XaJOTeHUX UHTEPaKIrja y peaTHuM
cCHCTEMHUMa, U3/IBOjeHE Cy KpUCTaliHe cTpyKType u3 KemOpuuke 6a3e cTpyKTypHHX MojarTaka. JeaHa
OJ1 IPOYYaBaHUX CTPYKTYpa je cTpykTypa moj HasusoM UHAJES?? (Cruxa 48). JlBa atoma xnopa
Mel)y KojuMa ce jaJba XaJoreHa MHTepakKiuja ce Halase Ha pacTojamy of 3,75 A. ITpema Tome, oBa
CTpyKTypa yOpaja ce y oHe y KojuMa je AyKuHa XanmoreHe Bese usmehy 3,6 u 3,8 A. Vrao koju
3aKJanajy yrJbeHUK U3 apoMaTHYHOT MPCTEHA U JiBa aToma xJjiopa u3Hocu 160,46° , mto je Takohe y
CKJIaJly ca paHHje MOMEHyTOM naucTpuOynujom. OBakBa OpHjeHTalMja OCTaBjba MOryhHOCT 3a
dopmMupame MHTEpaKlidja XaJKOreHOI Tuma u3Mmely aToMa Xjiopa ca jeIHOT MOJIeKyjJa M aroma
KHCEOHHWKAa W3 HUTPO TpyIle JAPYror MojeKkyna. Y MpHKa3aHOM JIUMepy XaJoreHe HHTEpaKluje
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jaBJbajy ce u3mehy aBa xJiopa Tako IITO jeJjaH OJ lUX WHTEPAryje MpeKo CBOje G-IIYIUbHHE, a IPYTH
MIPEKO MPCTeHa HEraTUBHOI MOTEHIMjajla KOjU CE jaBJba OKO G-IIYIUbUMHE. Y TOM CIydajy je MpBH
MOJIEKYJT aKIIENTOP, & APYTH JOHOP Ipu PopMUpay OBUX HHTEpaKIja. Panu nobujama qeTasbHAJUX
uHpopManMja O HEKOBAJCHTPUM HHTepakiujama, ypahena je NCI ananusza (aHanusza HHIEKCA
HEKOBAJICHTHUX MHTEpaKiyja, ogHocHO eHr. Non-covalent index) Ha HauuH onMcaH y METOI0JI0THjU
(Cnuxa 48). U3melyy nBa aTroma xjiopa ca CyceTHHX MOJIEKya, Kao 1 u3Mel)y aroma xJjiopa ca jeTHor
Y aToMa KMCEOHHKA ca JIPYror MOJIEKYJIa IMOCTOje MPUBJIavHe HHTepakiuje. Takohe, OHE ce jaBibajy
1 m3Mel)y aToMa KMCEOHHMKA U3 HUTPO Ipyma JiBa Cyce/Ha MOJICKYIIa.

Cnuxka 48. ®parment kpuctande ctpykrype UHAJES (11eBo) u rpaduuku mprkas HEKOBAICHTHUX
uHTepaknuja (aecHo). Ha rpaduykom npukasy HEKOBaJIEHTHUX HHTEPaKIMja OpaoH 60joM cy
O3Ha4YeHe 0J100JHE MHTEPAKIIH]e, IOK CYy 3eJIEHOM O3HAYCHE O3Ha4YeHE ci1ade MPUBJIaAvYHE
WHTEpakKIlxje, YriiaBHOM BaH jaep Bancosor tuma (omcer 60ja ce Haasu y uatepsainy ox -0,035 no
0,2, BpeaHocT n3onoBpiu uznocu 0,5).

W3zpauynata je XupmidenaoBa MOBPII 32 MOHOMEDP OBE KPUCTAIHE CTPYKTYypEe Yy OIHOCY Ha
napamerpe HapeaeHe y meropojioruju (Cauxa 49). IlpBena 6oja Ha XwupuidenaoBoj MOBPIIN
O3HayaBa pacTojamke M3Mel)y aToMa y KPHCTAJIHO] CTPYKTYPH Mambe 0]l 30Mpa HHXOBHUX BaH JEp
BancoBux pamujyca, mTOo YyKa3yje Ha IOCTOjarb€ HEKOBAJICHTHUX WMHTEpaKIHja. AHAIM30M
n3pauyHate XwupuiengaoBe MOBPIIM je 3aKJbYYCHO Ja HEKOBAJICHTHE HWHTEpAKIUje MOTY Ja
dbopmMupajy aToMu KHCEOHHKA M3 HUTPO TPyIe, KA0 U aTOMHU BOJOHUKA M3 XHIPOKCHIIHE TPYIIC.
[Topen HaBeEHOT, UCTE TIOMEHYTE HHTEPAKIU]jE MOXKE Ja TPay U aToM Xjiopa. OHO IITO je MPUMETHO
jecte mpoayKeme Be3e n3Mel)y Xopa u yribeHHKa U3 CKeJleTa apoMaTHYHOT je3rpa. To je mocienuia
XaJIOreHe MHTEPaKIKje KOjy GopMHpa aTOM XJIOpa | jeJlaH je O I0Ka3a BEHOT MOCTOjama.

Cnuxka 49. Xupudennosa nospir 3a monomep crpykrype UHAJES (n3abpana nospit je dnorm).
Crpenuie ykasyjy Ha pBeHy 060jy Ha Xupiden1oBoj HOBPIIX U3HAL aTOMa XJIOpa, KHCEOHHKA U3
HUTPO I'pyIe ¥ BOJOHUKA U3 XUAPOKCUIIHE TpyIIE.

VYTHiaj XanoreHuX MHTEpaKlydja Ha JeTOHAOMJIHOCT MOJIEKyJa je MCIIMTHBAH MoMohy mama
eJIEKTPOCTAaTUYKOr MoTeHnujana. M3pauynate cy mamne 3a MoHoMmep u aumep ctpykrype UHAJES
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(Cruxa 50). ToTeHumjan U3HaJ LEHTPAJIHE PEruje MOJICKYJICKE MOBPIIM MOHOMEPa OBE CTPYKTYpe
uszHocH 35,53 kcal/mol. YV ciydajy aumepa, moTeHnmjan u3Han jeaHor npcrena je 37,60 kcal/mol, a
apyror 35,11 kcal/mol. Y mopehemy ca noTeHnujanom Koju ce jaBjba W3HAJ ApOMATUYHOT NPCTEHA
MOHOMeEpa, TOTEHIMjaJI U3HA/ JeJHOT O]l JBa MpCTeHa auMepa je Behu, a apyru Mamu. Y IpBOM
cllyyajy aToM XJiopa MHTeparyje MmpeKko CBOje O-IIYIJbUHE, AOK Y APYrOM TO YHHHU IMPEKO perwuje
Oorate eJeKTpOHHMMA. 3a pa3MKy OJl MPETXOJHHUX MPUMeEpa, Y OBOM je mprMeheHO 1a Kajga aTom
XJIOpa Tpajid XaJlOTeHEe MHTEPaKIMje Kao akKIeNnTop, TO JAOBOJHM 10 IOPacTa MOTCHIUjala W3HAJ
IeHTpanHe peruje npcreHa. Kana je, mak, jeman oa monekyna u3 ¢parmenra crpykrype UHAJES
JOHODP TPEKO aToMa XJIopa, TO JOBOIM JO Iaja MOTEHIWjaa y ucToj peruju. CBakako, He Tpebda
M30CTaBUTH M YTUIA] JAPYTHMX HMHTEPaKIfja Koje Ce jaBjbajy Yy OBOM H3/BOjEHOM (parMeHTy Ha
noOujeHe pesyirare.

Cnuxka 50. Mane eJIeKTpoCTaTHYKOT IMOTEHIIM]jajla 3a MOHOMED (JI€BO) U JuMep (ZIECHO) CTPYKType
UHAJES. Orcer 60ja je naT Ha CTpEIUIIA UCIIO Maria, MPU Y€MY Cy BPETHOCTH U3PaKEHE y
kcal/mol.

JIpyra KpucTalIHa CTPYKTYpa Koja je aHaIM3HpaHa jecTe CTPYKTypa mo HazuBoM HECDOI??

(Cnuka 51). Pactojame m3melyy mBa atoma Gpoma y mpukaszaHoMm ¢parmeTy m3HocH 3,64 A. 3a
pasnuKy OJ MPETXOJIHE CTPYKTYpe y K0joj je Hajkpahe pacTojame XJopa M HEKOI aToMma Jpyror
MOJIeKyJIa Yy TUMEepY YIpaBo pacTojame u3Mel)y aBa Xjopa, y 0BOj CTPYKTYpH TO HHje ciydaj. Ha
Hajkpahem pacTojamy aToM Opoma ce Hajla3H y OJIHOCY Ha aTOM KHCEOHHUKA U3 HUTPO TPYIe ApYyror
MoJIeKyJ1a, Tpu 4emy oHo u3Hocu 3,30 A. Y 0Boj uHTepakuuju GpoM ydecTByje HPEKO CBOje G-
HIYIIJbUHE, @ KUCEOHHK MPEKO peruje dorare eIeKTpoHNMa. AHAIM30M HEKOBAJICHTHUX MHTEPAKIH]ja
(NCI) y ctpykrypu HECDOI (Cruxa 51) nodujenu cy Beoma CIMYHU PE3YJITATU KO U 33 CTPYKTYPY
UHAJES.
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Cnuxka 51. ®parment kpuctande ctpykrype HECDOI (;1eBo) n rpadguuky mpuka3 HEKOBaJICHTHUX
uHTepakyja (1ecHo). Ha rpaduukom nprka3zy HEKOBaJIIEHTHUX WHTEpaKIja OpaoH 60joM cy
O3HAYeHE 0JI00jHE MHTEPAKIIH]e, JOK CY 3e€JICHOM O3HaYeHe CJiade MPUBIAYHE UHTEPAKIIH]E,
yriIaBHOM BaH Jiep BasicoBor Tuma (ormcer 60ja ce Hana3u y uaTepsany oxa -0,035 no 0,2, BpeaHoct
n3onoBpiu uzHocu 0,5).

CnmgHOCTH TIOCTOje | IpH MocMaTpamy Xupmdennoux nmospm (Cruka 52). HekoBaneHTHe
MHTEpPAKIIMje MOTy J1a (popmMHpajy BOJOHHUK U3 XUJPOKCUIIHE TPYIe, KHCEOHUK U3 HUTPO TpyIie, Kao
u 6pom.

Cnuxka 52. Xupuidenmgosa mospiiu 3a Monomep crpykrype HECDOI (u3abpana mospit je dnorm).
Crpenurie yka3yjy Ha pBeHy 00jy Ha Xupuigena0Boj MOBPIIN H3HA aTOMa OpoMa, KUCEOHHKA U3
HUTPO TPyIe ¥ BOJOHUKA U3 XUAPOKCHUIIHE TPYIIE.

Mare eneKTpOCTaTHYKOT MOTEHIMjalIa padyHaTe Cy UCTOM KOMOWHAIMjoOM MeToJe U Oa3HOTr
cera kao u 3a crpykrypy UHAJES. [Totennujan nuznag Mmonomepa uzHocu 24,26 kcal/mol (Cruxa 53).
[Ipu mocMarpamy numepa, MOTEHIMjal W3Ha jeaHor npctena je 23,64 kcal/mol, a npyror 23,74
kcal/mol, onHocHO y 00a ciyuaja omajga. CBu pesynratu ynyhyjy Ha paHuje JOHET 3aK/bydak Ja
XaJoTeHe MHTEepakKiMje MOTy Ja ce KOpHucTe 3a (puHa mojemaBama BPEJHOCTH EIEKTPOCTATHYKOT
MOTEHIIHjaa.
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Cnuxka 53. Marie eeKTpoCTaTHIKOT MMOTEHITHjajia 32 MOHOMED (JIEBO) M TUMep (ZIECHO) CTPYKTYpe
HECDOI. Orcer 60ja je naT Ha CTpEIHIIM UCTIOA Mara, IPU YeMy Cy BPETHOCTH H3PaKEHE Y
kcal/mol.

[ToHoBO He Tpeba 3aHEMapUTH yTULA] APYTrUX uHTepakuuja. Hemoryhe je y peannom cucremy
WCTIUTUBATH YTHUIIA] JeJHE BPCTE MHTEPAKIIMja U UCKJBYUUTH yTUIIaje IPYTUX. YTIpaBo 300T Tora cy y
IIPETXOAHOM IOTJIaBJby aHAIM3UPAHM CUCTEMHU KOJU Cy JAM3aJHUPAHU TAaKO Jia C€ YTHULA] IPYrux
MHTEpaKIHja CBeJe HA MMHUMYM, alld HE U Y TIOTIYHOCTH UCKJbYYH.

4.2.2. Yieo xajioreHUX HHTEPAKINja Y CBUM HEKOBAJEHTHUM MHTepaKIujama
H3/IBOjEHNX MOJICKYJIa

[IperxoaHa BcTpaKMBama MoKa3aia Cy Ja XaJoreHe HHTePaKIUje y KPUCTATHUM CTPYKTypama
3HA4YajHO YTHYy Ha BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATUYKHX IOTEHIMjAJIa Ha TOBPIIMMA IMPOyYaBaHHX
MoJiekya. Jla OMCMO 3aKJbYYMIIM KOJIMKO CY XaJIoTeHE WHTEpaKIMje 3aCTYIUbCHE y KPHCTAITHUM
CTpyKTypaMa OBHUX MOJICKYyJa, H3padyHaT je YyAeO XaJlOTeHHMX HHTEpakKiuja y YKYITHUM
HEKOBAJICHTHUM HMHTEpaKiHjamMa ojgadpaHe rpyrne Moliekynaa. CBe CTpYKType Tpey3ere Ccy u3
KemOpuuke 6a3e CTpyKTypHUX mojaraka. AHaiu3a je paljena momohy nporpama CrystalExplorer21
Ha HAYMH OIHCaH Y METOJIOJIOTH]H.

IIpBa anamusupana crpykrypa jecte PARYAM.?** Hhen monomep je mosekyn 3,5-nuduyop-
2,4,6-tpunutportonyeH. Pauynamem XwupuidennoBe MOBpIIM OBOT MoOJeKyna, nmpumeheHo je na
NOCTOji MOTYhHOCT 32 HEKOBAJICHTHE MHTEPAKIIMje MPEKO aToMa KUCEOHHKa, BOJIOHUKA U (iyopa,
1ITo je Ha Xupiideaa0Boj MOBpIU 03Ha4eHO npBeHoM 60joM (Cruxa 54). 3a dhiryop Ou ce 0UeKnBaIO
Jla MOKE Ja Harpaju XajoreHe MHTepakuuje tumna ¢iayop - ¢ayop u ¢iyop KUCEOHUK. Y OBUM
MHTepakijamMa Ou Moria Jia yuecTByjy o0a atoma (piyopa, Kao 1 aTOMHM KHCEOHUKA U3 HUTPO IpyIia.
W3pauynaTa je mapuujasiHa XupuidenaoBa NOBpII Koja Ou Tpebano aa mpukaxe moryha mecra
uHTepakuuja ¢puyop payop (Cruxa 54).
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Cnuka 54. Xupmdenmosa nmospir 3a MoHOMep cTpykype PARYAM (71eBo) u mapiijamHa
Xwupuigenaosa MOBPII Koja MPUKa3zyje MecTa MPEeKo KOjux cy Moryhe HHTEepaKIiyja THIa
dyop duryop y ctpykrupu PARYAM (necHo). N3abpana mospin je dnorm. CTpenuiie ykasyjy Ha
1pBeHy 00jy Ha XupiiQenaoBoj MOBPIIN U3HAJ aToMa uIyopa, KUCEOHUKa B BOJOHHKa. LlpBeHa
00ja 03Ha4aBa pacrojame u3Mel)y aTomMa y KpUCTaIHO] CTPYKTYPH Mambe 0] 30Mpa BUXOBUX BaH
nep Bancosux paamjyca.

[Ipema noGujeHNM pe3ynTaTiMa HHTEPAKIIHje OM MOTJIE 1a CE JaBe caMoO y TTOAPYU]y OKO jeTHOT
atoma ¢uryopa. [Ipu TOM, Ha MpUKa3aHO] MOBPIIM HEMA JaCHO O3HAYECHHX I[PBEHUX JI€JI0Ba, Beh ce
jaBipajy 1uiaBa u Oena 0oja. [1maBoM GojoM Cy Ha CIMITM O3HAYEHU KOHTAKTH (Piiyopa ca Ipyrum
atomuMa ¢uryopa KOju Cy TyKH O] BaH Aep BancoBux paaujyca, 10k Oema 00ja o3HayaBa jia cy
KOHTAKTH Ha TPAaHWUIM MOMEHYTHX paaujyca. M3pauyHaTu ymeo uHTepakuuja Quryop  ¢uyop y
YKYITHUM HEKOBAJIEHTHHUM MHTEpakKifjamMa Koje MOXKe Jla Harpaiu oBaj MoHomep uzHocu 0,7%.
Paznor 3a oBako Manu yzueo dayop-hayop HHTEpakKirja JeKH y YUEBEHUIIN J1a 300T MaJIoT paaujyca
U M3paKEHE ENIEKTPOHCKE TYCTHHE HE J0JIa3H JI0 jacHOT (GopMUpama CUTMa HIYIJBHHE Y YEOHOM
pernoHy aroma d¢uiyopa. AHalM3WpaHa jeé W KpUCTAHA CTPYKTypa HWCIHUTHBAHOT MOJIEKYJA.
W3nBojenu cy ¢pparMeHTH U 03HaYeHe HHTepakiuje Thna Guyop giyop y KojuMa pacTojame usmelhy
oBa 1Ba atoma He npenasu 4 A (Cnuxa 55).

)M/‘ i

\ 4

Cnuxka 55. ®parmentu ctpykrype PARYAM

77



Anekcannapa bynosuh Pesynraru u auckycuja

Moutekynu Cy CHaKOBaHU y KPUCTAIIHOj CTPYKTYpH Tako Ja ce jeJaH oj atoma duryopa w3
MoJIeKyNla Hajla3u Ha yaasbeHoctu 3,95 A ox atoma duyopa us apyror Monekyna. JIpyru atom u3
MOJIEKYJIa Ce HaJIa3| y OJIM3WHHM JBa aTroMma (hIyopa U3 pa3IndauTUX CYCEAHUX MOJICKYJa, a pacTojama
mmely mux cy 3,95 A, ognocHo 3,24 A. Kako oBe BpesHOCTH IpeBasuiase 30up BaH aep BancoBux
paujyca 3a 1Ba atoma ¢iyopa (2,94 A),>*° uusak mpoueHaT yaena XaaoreHHX MHTEpaKIja TUIIA
bnyop uryop Huje n3HeHalyjyhu. Mnak, Buile oJ1 IETHHE yIela CBUX HEKOBAJICHTHUX HHTEPAKIIH]ja
KOje T'paii UICIIUTUBAHU MOJIEKYJT jeCy MHTEpaKIHje THIa (Iyop "KUCEOHUK. TadaH mporeHar yuena
OBHX MHTepakija u3Hocu 24,5% (ca penunpodyHUM KOHTakTHMa). Ha m3pauyHaroj mapuujanHoj
XwupuidenaoBoj HoBpIM Moryhe je younTu LpBeHEe peruje u3Ha1 aToMa KuceoHuka u guryopa (Cruka
56). [Ipema npukasy nmoMmeHyTe moBpuiu Gryop Ou Tpedano na HHTeparyje CBojoM OOYHOM CTPAHOM,
JOK OM KUCEOHHK Tpedasio Ja OCTBapyje MHTEPAKIHjy YeOHOM cTpaHoM. To 3Ha4ym ga Ou MOHOMEp
ctpykrype PARYAM mnpeko atoma ¢yopa Tpebaio na 6yae JOHOP, a IPEKO KUCEOHUKA aKIENTop Y
OBOM THUITy HHTEpaKIHja. AKO ce y3Me y 003up enekrpoHeratuBHocT duryopa (4,0) u kuceonuka (3,5),
OBAKBa pacriofieia IOHOPCKO-aKIENITOPCKUX YJIOTa je OYeKnBaHa. AHAIN30M (pparMeHTa KpUCTaTHE
CTPYKTYpe, TpruMeheHo je 1a Cy MOJIEKYJIM OPUJEHTUCAHH TaKO JIa CBAKU OCTBAPY)j€ MHTEPAKIIH]E TUTIA
(ryop "KMCEOHUK Cca YEeTHUPH CyceIHa MoJieKyha (10 J[Ba M3 CJI0ja WCIOA M M3HAJ MMOCMAaTPaHOT
Mouekyna) (Cruxa 56). Y WHTEpaKIMju y4eCTBYje caMo jelaH aToM (IIyopa U jeJJHa HUTPO rpyIma Imo
Monekyny. Onu ce melyycoOHO Hamaze y orto-mososxajy. @iayop uHTEparyje ca jeJHUM KHCEOHUKOM
W3 HUTPO TPyIe MO3UITHOHUPAHE U3HAI U JeTHIM KHCEOHHKOM M3 TPYIe KOja TIOTHYE O] MOJICKYJIa y
cnojy ucrion. Ca apyre cTpane, Kako HUTPO Tpyra uMa JiBa KUCEOHHKA, jeJJaH HHTeparyje ca Gryopom
M3 MOJIEKYJIa KOjH C€ HaJla3W y TOPHEM CJI0jy, a Jipyra ca uIyopoM W3 MOJIEKyJa y JOHEM CIIOjy.
Kako cnojeBu y KpHCTaaHO] CTPYKTYpU HUCY Y MOTIYHOCTH MapajiesHH, JEJHO pacTojame u3Mehy
¢nyopa u xuceonuxa usHocu 2,84 A, a npyro 2,96 A. 36up Ban nep Bancosux momympedHrKa 3a
KHCceoHHK U puyop m3HocH 2,99 A% mro je Beha BpeqHOCT 01 00€ BPeHOCTH pacTojama u3Melhy
(dbayopa u kuceonnka. Ha ocHOBy Tora 6M Morjo aa ce 3ak/by4u aa he y o6a ciaydaja Mohu nma ce
dbopmupajy xamoreHe uWHTEepakiyje. Tume ce oOjammaBa OBAKO BEJIMKMA MPOICHAT Yyiaela
WHTEpakiuja Tuna Gayop "KUCEOHUK Y 0BOj CTPYKTypHu. OpujeHTanuja aroMa ¢uryopa ¥ KUCEOHHUKa
Koju OM MOTJM Ja WHTEparyjy y Nnpuka3zaHoM (parMeHTy. Mmokasyje aa Ou ¢uryop HMHTEparoBao
00YHOM, a KHCEOHUK YeOHOM cTpaHoM. OBO je y CKJIaay ca paHHje TTOMEHYTOM PacIoelIOM yjora
JIOHOpA ¥ aKIENTOPa y OBOj HHTEPAKIIH]H.
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Cnuxka 56. Iapuujanna XupuigenaoBa HOBpII Koja MpUKa3yje MecTa NMpeKo Kojux je Moryha
uHTepakiyja tuna ¢ayop - dayop y ctpykrypu PARYAM (ctpenuie yka3yjy Ha LipBeHy 00jy Ha
XwupuigenaoBoj MOBPILIN U3HAJ aToMa (IIyopa U KUCEOHHUKA) (J1€BO) U (parMeHT CTPYKTYype
PARYAM (necno). M3abpana nospiir je dnorm.

Cneneha anamm3upana crpykrypa je panuje nomenyra UHAJES (3,5-auxnop-2,4,6-
TpuHUTpodenos). OHa y CBOM cacTaBy MMa J[Ba aToMa XJIopa MPeKo Kojux Ou Tpebasio Ja MoCToju
MoryhHOCT rpalema XaroreHux UHTepakiuja. Xjaop MOXKe Jla HarpaJyd OBe HHTEpaKIUje ca IpyruM
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aTOMOM XJIOpa M ca KHCEOHUKOM. M3pauyHaTH yneo MHTEpakKifja TUIA XJIOpP XJIOp U3HOCH 5,6%.
Peruje mpeko KOjuX XJIOp MHTEparyje ca JpyruM aroMOM XJIOpa MOTY C€ MPHUKa3aTH MaplujaTHUM
Xupmidengopum mopmuma (Cruxa 57). Y XanoreHuM HHTEpakildjamMa OBOT THUIA jeJJaH XJIOP
MHTEparyje MpeKo CBOje G-UIyIJbUHE (aKIENTop), a APYrd MPEeKo MPCTeHa HEraTUBHOT MOTEHIMjaja
OKO G-IIyTJbUHE (AOHOD).

Cnuka 57. Tlapimjanuae XupiidenmaoBe MOBPIIN KOje TPUKA3yjy MecTa IPEKo KOJjuX cy Moryhe
WHTEPAKIIH]e TUTIA XJI0p "XJIOp (JEBO) U XJIOp "KUCeoHUK (1ecHo) y crpykrypu UHAJES (n3abpana
noBp je dnorm). CTpenuite yka3yjy Ha mpBeHy 00jy Ha Xupmiden1oB0j MOBPIIH U3HA aTOMa XJIOpa

1 KHCCOHHUKA.

Jlpyru TUI XaJOTeHUX MHTEpakiidja Koje XJIOp MOXKe Ja Harpaju jecy MHTepakliuje TuIlla
XJIOp "KHCEOHHK. Y BHMa MOTY y4ecToBaTH 00a aToMa XJiopa, Kao ¥ KUCEOHHIIH U3 CBE TPH HUTPO
rpyne u jemHe xuapokcuiHe rpyrne. Kako oBaj Tum mHTEpakiuja oOyxBarta Behu Opoj aroma koju
MOTEHIIMJaTHO MOTY Ja WX Harpaje, He 4yAd 3HaTHO Behu MpoleHaT yjena XJIop  KUCEOHHUK
WHTEpaKIfja Yy CBUM HEKOBAJCHTHUM HHTEpaKIHjaMa KOje Tpaad OBa] MOJEKYJ Yy KPHCTAIIHO]
ctpyktypu UHAJES u on usnocu 22,1% (ca penumnpouyHuM KoHTakTuMma). Ha mapuujanHoj
Xupmidennopoj noBpiu (Cruxa 57) MOKe ce YOUNTH IIpBEHA 00ja MU3HAJ aTOMa XJIOpa U KUCEOHHUKA
jenne HUTpO rpymne. Ha ocHOBY moJioXkaja PBEHWX pervja MOrjo OW Ja ce 3akibyyu na he xmop
CTYIIaTH y UHTEPAKIIK]je MPEKO CBOje G-IIyIUbMHE, 10K he MoHOMep cTpykType UHAJES nipeko aroma
KHCEOHUKAa OUTH JOHOP HETaTUBHOT HaelleKTpUCamha. 3aHUMJIBbUBO je M IPUMETUTH J]a Ha aplIKjaIHO]
XupiienaoBoj MOBPIIK XUAPOKCUIHA TPyIa K HUTPO IpyIa y para-moJioxajy y OAHOCY Ha By HUCY
03HAYEHE Kao MecTa MPeKo Kojux Ou morJe aa ce GopMupajy HHTEpaKLKje ca XJIOPOM, JIOK Cy U3HAJ
JPYToT aroMa XJopa U HUTPO TPyIe y 0-T0JI0XkKajy (JIeBO) BUJbUBE 00IacTH IJ1aBe U Oene 0oje.

Objammema 3a U3padyHaTe napuujanie XupuigenaoBe MOBpPLIM, Ka0 U 3a BPEIHOCTH yjela
o0a THIIa XaJOTEHHX MHTEpaKUuja Ou Moria Ja ce npoHal)y mpu aHaIW3M KPHCTATHE CTPYKTYpe
UHAJES. Monekynu MmoHoMmepa pacriopehenu cy tako na rpane nanue (Cruxa 58). Jenan xiop u3
MOJIEKyJ1a MOHOMEPA MMa Y CBOjOj ONIM3MHY TPM aToMa XJIopa Ha pacTojamuma MamuM o1 4 A. Kako
je 36up Bau nep BancoBux panujyca 3a gsa atoma xiopa 3,50 A%0 mosxe ce pehu na je 6ena 60ja Ha
napuujanHoj XwupuidenaoBoj MOBPIIM y CKIALy ca pacTojalbuMa XIJIOp "XJIOp y KPHCTaIHOj
crpykrypu UHAJES. Kazna ce mocmarpajy Xj10p "KMCEOHMK KOHTAKTH, jeJJaH MOJIEKYJI MOHOMepa UMa
TIETHAECT HOTEHIMJATHUX MECTa 32 HHTEPAKIIMjy Ha pacTojakiuMa MambuM of 4 A, ipu uemy ner uma
BpeIHOCT Mamy 01 3,27 A (konuko u3HoCH 301p BaH Jiep BajicoBux paaujyca KMCeEOHHKa 1 Xj10pa). 2>
N3mely nanana koje rpaje MOHOMEpH Hajla3e Ce MOJIEKYJIM BOJI€ U HOHAETUIICHTJIUKOJ JUMETHII €Tpa
KOjM pa3JiBajajy JiBa jJaHua. 300r Tora XuAPOKCUIIHA TPyIa U HUTPO TpyNa y para-nosoxajy y oJHoCy
Ha By HE MOTY JIa CTYIIajy Y HHTepakiuje ca aromuma xnopa (Cruxa 58).
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a=322A
6=350A
e=3.09A
r=3.09A
a=342A
ph=3224A
e=3,65A
x=3,66 A
2=366A

u=390A
j=3.18A

k=3,504A
a=3,65A
B»=3.03A
M=396A

Cnuxka 58. ®parmentu ctpykrype UHAJES: Opujenranuja qyx ¢ oce (J1eBo), Iprukas
bayop - dayop pacTojama (rope 1ecHo) u nmprka3 Gayop "KUCEOHUK pacTojama (JI0Je IECHO)

Anamm3oM cTpykType mox HasuoM CLNOBEO022%! mpumeheno je na men monomep (1-xmop-
2,4,6-TpHATPOOEH3EH, MMO3HAT Ka0 M MUKPHI-XJIOPHI) MOKE J1a Tpajd MHTEPAKIIHje MPEKO aToMa
XJIOpa, KUCEOHWKA M BOJOHHKA, IITO je BUIJBMBO U MPH aHAIM3U XUPIIeEIa0Be MOBPIIU 3a OBAj
moutekya (Cruxa 59).

Cnuka 59. Xupmdennosa nospur 3a monomep crpykype CLNOBEOQ2 (13abpana mospi je dnorm).
Crpenuie yka3yju Ha 1jpBeHy 060jy Ha Xupiden10Boj HOBPIIM U3HAA aTOMa XJIOPa, KUCEOHUKA U
BOJIOHHKA.

Monomep ctpykrype CLNOBEOQ2 npeko aroma xjiopa 6u npu rpahemy OBHUX MHTEpakiuja
Tpebasio 1a ce MOoHalla Kao akKLENTop, a MPEeKo KUCEOHUKa Kao JIOHOp. YJeo MHTEpakKlHja TUIa
xyop kuceoHuk (Cruxa 60) y yKymHOM ynieny HEKOBAJICHTHX MHTEPAKI[Hja OBOT MOJICKYJIa H3HOCH
13,4% (ca peuunpoYHUM KOHTaKTHMA).
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Cnuxka 60. Tapuujaina XupmdenaoBa MoBpi Koja mokasyje 1a HeMa MecTa Mpeko Kojux ou Owre
Moryhe HHTepaKIuje TUIa XJI0p XJIop (JIeBO) U mapuujaiHa XupiidenaoBa MmoBpIil Koja mpukaszyje
MecTa MPEKo KOjuX cy Moryhe HHTEpaKIMje TUIIa XJIOp "KUCEOHHUK (JIECHO) Y CTPYKTYpH
CLNOBEO2 (u3a0bpana mospit je norm). CTpemnuiie yka3yjy Ha npBeHy 00jy Ha XupiidenaoBoj
MOBPIIHM W3HAJ aTOMa XJI0pa U KUCEOHUKA.

Hajkpahe pactojame u3mel)y xiopa u KMCEOHUKA 3aMa)X€HO MPU aHAIU3H KPUCTAITHE CTPYKTYpe
je 3,11 A (Cruxa 61), mTo je Mame oj 361Mpa BaH Aep Bancosux pamujyca 3a oBa jasa atoma (3,27
A).?®® Ha ocHoBy Tora ce Moske 3aKJ/byYHTH Ja TIOCTOjH MOTyhHOCT (hopMupama XJIOp KHCEOHHK
WHTEpakiuja u3Melhy MOHOMEpPA Y KPUCTATHO] CTPYKTYPH.
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Cnuxka 61. ®parmentu crpykrype CLNOBEQ?2

O crpykrypu HECDOI je Beh 6uio peun y oBoM moriaBsby. XajoreHe HHTEPAKIHjE Y OBO]J
KPHUCTAIHO] CTPYKTYpU MoOry ce ¢opmupaT uzmely nsa aroma 6poma, anu 1 Opoma U KMCEOHHKA.
[IpBu pazmaTpaHu TUI UHTEpakKLuja jecte Opom O6pom. M3 uzpauynare napiujaine Xupudenaone
nospun (Cruxa 62) Moke ce MPUMETUTH LipBeHa 0oja M3HAJ aroma Opoma, IITO O3HadaBa MECTO
NOTEHIMjalHe MHTepakuuje. M3pauynatu ymeo OpoM OpoM HWHTEpakija y YKyIHUM
HEKOBAJIGCHTHUM MHTEpaKlldjaMa Koje rpaau oBaj Moiiekyn je 2,4%. Y u3aBojeHoM (parmeHTy
KpHUCTaJIHE CTPYKTYpe BUIM C€ Ja Cy 1O JiBa MoJieKya 1-6pom-3,5-1umeTnin-2,4,6-TpuHuTpoOCH3eHA
OpHjEHTHCAaHH TaKO Ja ce JBa Opoma Hamasze y HenocpenHoj OnmsuHu (ciuxa 62). Pactojame
6poM “GPOM y 0BOj CTPYKTYpH u3HOCH 3,64 A. 36up BaH mep BajcoBUX MonympevHHKa 3a Ba aToMa
opoma msnocu 3,70 A?° te ce moxe pehu ma moctoju Benuka MoryhHocT 3a QopMupame
MHTepakiyje OpoM "OpoM y OBOj KpUCTaslHO] cTpyKTypu. [IporeHar ynena oBHX HHTEpakiHja
CBaKako MoO)ke OMTH MocJenulla OpHjeHTalrje MoJeKyna. AToM Opoma je Tako MO3UIMOHHPAaH Ja
MOJKE Jla MHTeparyje caMmo ca jeJJHUM aToMOM Opoma U3 cyceHOr MoJiekyna. Mmnak, ako ce y3me y
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003up Ja aHaIM3UPaH MOHOMEp UMa CaMo jelaH aToM OpoMa y CBOM cacTaBy, OBaKaB IPOIICHAT Ce
MOKE CMaTpaTH 3aJI0BOJbaBajyhuM.

Cnuka 62. [Napumjanae XupmigenaoBe NOBPIIN Koje MPUKa3zyjy MecTa IpeKo Kojux ¢y moryhe
WHTEpAKIIHje TUIa Opom OpoM (JIeBo) u OpoM KrceoHUK (J1ecHo) y ctpykrypu HECDOI.
N3zabpana moBp je dnorm. CTpernuiie yka3yjy Ha 1pBeHy 00jy Ha XupuidengoBUM MOBPIIIMa U3HA
aToma Opoma (JIEBO) M KHUCEOHHUKA (JIECHO).

Yaeo Opom "KMCEOHWK HHTEpakiuja je wm3padyHaT u u3Hocu 10,2% (ca permumnpoyHuM
koHTakTUMa). L{pBeHa 60ja ce jaBiba ca OOUYHE CTpaHe MOBPIIH OKO KMCEOHHKA, IITO yrmyhyje Ha TO
na je moromep crpykrype HECDOI npeko oBor atoma JIoHOp y XajmoreHuM nHTepakmujama (Cruka
62). Y cinyuajy O6poMa, pBeHa 00ja ce jaBJjba ca Y€OHE CTpaHe MOBPIIY W3HAA Opoma, yka3yjyhu na
OH MHTEparyje MpeKo CBOT Jieja U3HAJ KOJeT je eIeKTPOCTaTUUKH MOTEHIIM]all MO3UTUBaH. T0 3HaUM
1a je 6poM y OBUM MHTEpaKIiMjama akienTop. 30up BaH nep BancoBux paaujyca 6poma v KHCEOHHUKA
mHocu 3,37 A% Bpom m3 jenHor monekyma 1-6pom-3,5-mmumMernin-2,4,6-TpUHHTpOOEH3EHA je
y/laJbeH 0] KHCEOHNKA M3 HUTPO TPyTe MOJEKy/a KOji ce Hajnas| y uctoM ciojy 3,30 A (Cruxa 63).
VY 6nu3uHU My je M aTOM KHCEOHHMKa M3 HUTPO TPyIe Koja je y CIojy uchoj mera. To pacTojame
uszHocu 3,50 A, mto je 6rmucka BpesHOCT 36Upy BaH jep Banosux paaujyca 3a oBa JBa aToMa.
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Cnuxka 63. ®parment crpykrype HECDOI (11eBo) u yBehanu gparment (necHo). IlnaBom 60jom cy
O3HAYEHM MOTEHIMjaTHU KOHTAKTH THIIa OpOM " "KUCEOHHUK M BPEAHOCTHU PacTojama, a IPHOM
KOHTAKTH THIIa OpoM ™ OpoMm.

[Ipema mapuujanHuM XupuidgengoBUM MOBpIIMMa MOTYhHOCT 3a HMHTEpakluje y KojuMma
y4eCTBYj€ KUCEOHHK M3 HUTPO TPyIe Koja je y para-rnoJyioxajy y ofHocy Ha O6poM je Hyna. Pasnor 3a
TO, U Y OBOM CIIy4ajy, jecTe OpHjeHTall1ja MOJIEKyJIa y KPUCTAIHO] PEIETKH. AHATU30M (parMeHTa
kpucrande crpykrype HECDOI (Crnuxa 63) Moxe ce mpuMeTHTH na cy MoJieKynu 1-Opom-3,5-
IUMeTHIN-2,4,6-TpHHUTPOOCH3EHA Y JIAaHIy a OPHjEeHTHUCAHU TaKo Jia je OpOM OKpEHYT HaJeCHO, a y
JaHiy 6 6poM je okpeHyT HaneBo. OpujeHTalrja MoJIeKya y JIaHIly 6 je UCTa Kao y JaHly d, JIOK je
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y JaHIly ¢ UCTa Kao y jaHiy 6. Kako cy HUTpoO rpyne y para-moyioxajy u3 jJaHama 6 U ¢ OKPeHYTe
jeIHa Ka Ipyroj, cTBapa ce MOryhHOCT popMupama BOJOHUYHAX HHTEPAKIIH]a u3Mel)y KHCCOHHKA U3
HUTPO IpyIa jeJIHOT MOJICKYJIa MOHOMEpA U BOJOHHKA M3 METWJI TPYIIa IPYror MOJICKYJia MOHOMEpA.
300r OBaKBe OpHjEeHTAIlMje MOJIEKyla HE IOCTOju BepoBaTHOha ¢opmupama OpOoM  KHCEOHHUK
MHTEepakiuja u3mely atoma 6poma U3 J1aHlla 6 ¥ KUCEOHUKA U3 HUTPO T'pyle y para-mojoxkajy u3
JIaHaIa 6.

O wuHTepakIMjaMa MOHOMEpa CTPYKType Toj HasuBoMm ZZZVXQO042% (1-6pom-2,4,6-
TPUHUTPOOCH3CH, TO3HATH]A W Kao MHUKpmiI-Opomua) je Beh Omnmo peun. Ha ocHOBY m3pauyHate
XupmigenaoBe MOBPUIM 32 OBaj MOJIEKYN, NMPUMETHO jé Ja OH MOXKE TI'paJuTH HEKOBAJICHTHE
HMHTEpaKIMje MPEeKo aToMa BOJOHUKA, KHceoHHuKa U Opoma (Cruka 64).

Cnuxka 64. Xupruidenmosa moBpi 3a MOHOMEP CTpyKype ZZZVXQ04 (uzabpana mospiir je dnorm).
Crpenurie yka3yjy Ha pBeHY 00jy Ha XupuidenIoBoj MOBPIITK U3HA aToMa Opoma, KHCEOHUKA U
BOJIOHHKA.

3a oBy mucepTanujy ¢y o1 Hajpeher 3Hauaja OHE MHTEpaKIHje y KOJUMa YUYECTBY]Y XaJOTCHHU
eIeMEHTH. Y OBOM CIlydyajy Cy UCIIMTUBaHE MHTEpaKiuje Koje rpaau Opom. I[lpu padyHamy ymena
UMHTEpakuja tuna Opom Opom nobujeHa je BpeaHocT on 3,2%. Permje mpeko kojux cy Te
HWHTepakiuje Moryhe cy npeacraBibeHe nmomohy napuujaine Xupuidengore nospuu (Cruka 65). 3a
pasnuky ox crpykrype HECDOI, Ha npuka3anoj mapuujaiHoj noBpiiu cTpykrype ZZZVXQ04 nema
LpBeHUX MoJba. [Ipu mopehemwy oBe 1Be KpUCTaIHE CTPYKTYpE, cTpykTypa ZZZVXQ04 nma Behu yneo
HHTEpaKikja Timna 6pom O6pom. M3pauyHat je u yaeo uHTepakiuja Tumna opom kuceonuk (Cruxa
65). V crpykrypu ZZZVXQO04 oBaj mpoueHar uzHocu 18,6% (ca pelMIPOYHAM KOHTAKTHMA).
AHanmM30M XaJIOTEHUX MWHTEpaKiMja THIA OpOM "KHCEOHHWK Yy YKYIMHHM HEKOBaJCHTHUM
WHTEpaKIjaMa OBOT MOJICKYJIa MOXKE C€ MPUMETUTH UCTU MAOJIOH Ka0 U Yy IPETXOJHOM IPUMEDY.
Mounomep ctpykrype ZZZVXQ04 ce mpeko aroma Opoma IMOHAIIa Kao akKLENTop, a MPeKo aroma
KHCEOHHKA UMa YJIOTY JOHOPA HETaTUBHOT HACJICKTPUCAmbA.
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Cnuka 65. [Napuyjanae Xupidenaose NOBPIIX Koje MPHUKa3yjy MecTa MPeKo KOojux cy Mmoryhe
WHTEpaKIyje Tuna 6pom "Opom (JIeBo) U OpoM ' KHCEOHHUK (J1IeCHO) Y cTpykTypu ZZZVXQ04
(n3abpana moBpI je dnorm). CTpenuiie ykasyjy Ha npBeHy 00jy Ha XupuIdera0Boj TOBPITH H3HAT
aToma Opoma U KHCEOHHUKA.

YV  xpucramHoj cTpykrypu Tox HasmBoM NAHSOH?®  xamoremm  cyncTuryeHTH
TpUHUTPOOEH3EHA Cy Tpu aroMa josaa. Ha ocHOBY u3pauynare Xupiidennose nmospiu 1,3,5-tpujo-
2,4,6-TpuHUTpOOCH3EHA (MOHOMEpA), MOTYhe je MPUMETUTH Jla OH MOXe J1a GopMupa HEKOBaJICHTHE
MHTEpaKIMje Mpeko aroma joaa u kuceoHuka (Cruka 66). IllTo ce ThYe XaloreHHX HHTEpaKIIHja,
Moryhe cy joajom W joa ‘KHUCEOHHMK. M3padyHaT je yaeo HWHTEpakiyja THIA jOI jOJI Y OBO]
KpPHUCTAJIHO] CTPYKTYpH U OH u3HocH 1,8%. Ako ce moriena napurjanna XupuidenaoBa HoBpil Koja
MOKa3yje MecTa IMPEKO KOjuX je 0Ba MHTEpaKIija Moryha, Ha 11eJ710j TOBPIIH OCTOJU CaMO jeJIaH MaJId
neo koju je 6ere 6oje (Cruxa 66). Ha ocHOBY Tora, KOHTaKTH OM Ha TOM MeCTy Tpebaio 1a Oyay Ha
IpaHMIN BaH Jep BancoBux pamujyca. 36up oBHX pajujyca 3a Ba atoma joxa u3Hocu 3,96 A 20

Cnuka 66. Xupmdennosa nospiu 3a MoHoMmep ctpykype NAHSOH (neBo). Crpenuiie ykasyjy Ha
1pBeHy 00jy Ha XupiuidenaoBoj MOBPIIKM U3HA aTOMA joJIa U KHCEOHHMKA) U MapIifjaiHa
XwupuigenaoBa NOBpII Koja MPUKa3yje MecTa MPEeKo Kojux je Moryha MHTepakiuja THNa joJ joa y
crpykrypu NAHSOH (necno). Ctpenuna ykasyje Ha Oeny 60jy Ha XupiidesnioBoj HOBPIIM U3HA
aToMa joja. Y o6a ciyyaja n3abpana moBpi je dnorm.

WznBojen je ¢parment xpucranne ctpykrype NAHSOH u u3mepena cy pacrojama joa jon
(Cruka 67). Hajipe ce MOKe IPUMETHTH JIa MOJIEKYJIH MOHOMEpa Ipajie JIaHIle Pa3BOjeHe aMUHCKUM
crpykrypama. Monekynu 1,3,5-tpujoa-2,4,6-TpuHUTpOOECH3EHA CY OPHjEHTHCAHU TaKo Ja je u3mehy
JBa CyceJHa MoJieKyJda Moryh camMo jegaH NOTEHIMjaTHW KOHTAaKT u3Mel)y aBa aToMa joja.
Vnamenoct usmely mux usnocu 3,95 A. To je y carilacHOCTH ca paHHje TOMEHYTHM pe3ylTaTuMa
NpUKAa3aHUM Ha MapuujanHoj XwupuidgenaoBoj nospiiu. MHTepakuuje u3Mely aroma jona y
Pa3IUYUTUM CII0jeBa Cy OHeMOryheHe aMUHCKOM CTPYKTYPOM.
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Cnuxka 67. ®parment crpykrype NAHSOH

N3pauyHar je 1 yaeo uHTEpaKIMja Tumna jo1 KuceoHuk. OH u3Hocu 15,6% (ca perunpoyHum
KOHTaKTHMa). Jo/1 y OBUM HHTEpAKIIMjaMa YUeCTBYj€ Kao aKIeNTOP HEraTUBHOT HaelleKTprcama. AKO
ce y3Me y o03up J1a 0Baj MOJIEKYJI Y CBOM CacTaBy MMa TpW HHUTPO TPyIe W TPH aToMma joja, OBaj
MpoLeHaT nHTepakuja je manu. Ha mapiujanunoj XupuidenaoBoj MoBpIId MOKE ce IPUMETUTH Ja
W3HAJ jelHe HUTPO TPyNe W jojaa y Orto-mojiokajy y OJHOCY Ha By HeMa O3HA4eHHX MeCTa 3a
MOTEHITMjaTHe uHTepakuuje oBor tuna (Cruka 68). Ha ocHOBY (pparmMeHTa KpHICTaIHE CTPYKTYpE
NAHSON moxe ce BUAETH J1a CBaKu MOHOMEp MMa y CBOjOj OJM3MHU BEIUKY OpOj aTOMa KUCEOHHKA
1 joJla KaKO M3 MOJIEKYJIa y UCTOM CJI0jy, TAKO W M3 MOJIEKyJa y ciiojeBuMa ucrnon u u3nan (Cruxa
68). CBu MOTEHIIMjaTHH KOHTAKTH CE Halla3e Ha yIaJbeHOCTH BPJIo OJIMCKOj 30Mpy BaH jep BancoBux
pajMjyca 3a KHCEOHHK H joj Koja n3HocH 3,5 A. Tlet o1 aBaHaecT mapoBa Koju MOTEHIU]jaTHO MOTY
na (hopmHpajy MHTEPMOJIEKYJICKE HHTEPAKIIMje ce Hala3e Ha pacTojarlby MambeM O] OBE BPEIHOCTH.
Mouiekynu cy OpHjeHTHCAaHU TaKo J1a 300r yMETHYTUX aMUHCKUX CTPYKTypa usMmel)y nanana, jeaHa
HUTPO Tpyma u joa rydoe moryhHocT hopMupama HHTEpaKilyja Tura joa kuceoHuk (Cruxa 68). Tume
ce o0jammaBa 1 U30CTaHAK MOTCHIIM]ATHUX MECTa 32 MHTEPAKIIHje Ha MPEICTaBIbEHO] MapIIHjaTHO]
XupridenaoBoj Mariu.

Cnuka 68. ITapuujanna XupuigenaoBa HOBpII Koja MpHUKa3yje MecTa MpeKo Kojux je Moryha
uHTepakuuja tamna joa joa y crpykrypu NAHSOH (eBo) u dparment crpykrype NAHSOH
(necno). Ilpu pauynamwy napuujanse Xupuigenaose marne je nzadpana noBpit dnorm.
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4.3. UcnuTuBame 1eTOHAOUITHOCTH NOJNINKJINYHUX HUTPOAPOMATHIHHUX
BHCOKOCHEPreTCKHUX jeInibelha KOoja HMAajy XaJoreHe CyncTUTYEHTE U YTHIIAja
XaJOreHNX MHTEePAKIM|ja HA JeTOHAOMJIHOCT OBHX MOJIEKYJIA

4.3.1 UcniuTHBamke 1eTOHAOMIHUCTH S.8-1MHUTpOoHAdTAIeHA KOjU HMa]y XajloreHe
CYIICTHTYEHTe

I/ICTpa)KI/IBaH)a Ha TEMY MNOJIMOUKINYHUX HAUTPOAPOMATUIHHUX BHUCOKOCHCPICTCKUX jeI[I/IH)CH)a
KOja caJpiKe XaJoreHe CyICTUTYEHTE ¢y MaioOpojHa. 300r Tora cy ¥ nH(OopMaIrje T0CTyIHE Ha OBY
TeMy BpJio orpanudeHe. Kako Ou ce ca3Hajo HEMTO BHIIE O yTUIAjy XaJOT€Ha Ha OCETJBUBOCT Ka
JIETOHAMJ TIOMEHYTE€ TpyIle jeIumbermha, CIPOBEICHO je HCTPaXHBAKHEe Ha  XaJlOTEHO
CYICTUTYHUCAHUM JUHUTpOHA(DTATICHUMA. Y3€TE Cy y pa3MaTpame JIBE TPYIe jJeAUmbEeHmha. Y MPBOj Cy
C€ aTOMU XaJIOT€HA HaJla3uiIM y rojioxkajuma 1 u 4, a HUTpo rpyne y nojioxkajuma S u 8. Jlpyru ciry4aj
je o0yxBaTao jeumemha y KOjuMa Cy XaJlOTeHH CYNCTUTYEHTH OWiM y mo3uiyjama 2 u 3, JOK cy
HUTPO rpyrmie 3aapxkaine ucte nozuuuje (Cruka 69).
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Cnuka 69. UcniutuBanu moniekynu: a) 1,4-nudmayop-5,8-qunurponadranen (1,4DFDN), 6) 1,4-
auxaop-5,8-muautponadraien (1,4DCDN), B) 1,4-nubpom-5,8-muaurponadranes (1,4DBDN), r)
1,4-nujon-5,8-nunurtponadranes (1,4DIDN), n) 2,3-nudayop-5,8-aunurponadranen (2,3DFDN),

B) 2,3-nuxnop-5,8-qunurponadranen (2,3DCDN), e) 2,3-aubpom-5,8-nunutponadranexH
(2,3DBDN) u x) 2,3-aujoa-5,8-munutponadranen (2,3DIDN).

Pazmatpan je yruiaj xajoreHa u3 yria eHepruje nucouujanuje Bese. Hajmpe cy reomerpuje
UCIHUTHUBAHUX CTPYKTypa ONTUMH30BaHE. TOoM NpUWIMKOM KopuilheHH cy Merona U Oa3HU ceT
MOMEHYTH y Merojojioruju. Kapresujancke kKoopanHaTe ONTHUMU30BAaHMX MOJIEKyNa JaTe cy Y
npunory (mabene 31 — 38). 3a moOujeHe Molekyle Cy H3padyHaTe €HEpruje ucolujaluje
Hajcnabujux C — N Be3a y cBakoM oJ] kux. JloOujene BpeqHocTH cy nare y mabenu 9. Hekopuroane
BPEIHOCTU €Hepruja Aucounjalyje Hajcinabujux Besa jaare cy y npuiory (mabena M1). OHo mTo ce
MOJKe MPUMETUTH MocMaTpameM Taderne 9 jecte 1a cy BpeTHOCTH 3a MOJIEKYJIe Y KOjuMa Ce XaJOTeHH
HaJlaze y nmoJioxkajuMa 2 u 3 BpJio ciMyHe. 3a pa3iMKy O] T€ FeoMeTpHje, KO/l MOJIEKy/a y Kojuma cy
XaJOreHH TMO3ULMOHUPAHU ONMKe HUTPO Tpyrnama, y mosiokajuma 1 u 4, BpeJHOCTH OIaAajy OJf
MOJIEKyJIa YHjU Cy CYIICTUTYEHTH JiBa aToMa ¢uiyopa Ka OHOM KOjU MMa Be3aHa JjBa aTroma jojaa y
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HaBEJICHUM NoJIokajuMa. [Ipema Tome Be3a u3Mel)y yrJbeHHYHOT CKeJIeTa M HUTPO IPYIE ce HajllaKIIe
MOXK€ PAacCKHHYTH y Moyiekyny 1,4-mujon-5,8-nmuaurponadranena (62,40 kcal/mol). Kao jeman on
pasiora 3a oBakaB mopenak ce Hamehe BenmmumHa XanoreHor cymncrutyeHta. llro je o
BOJIYMUHO3HU]jH, TO j€ CHEPTHja yIIbEHUK-a30T BE3¢ Mamba, OJTHOCHO JIAKIIE jy je packuHyTu. OBaKkBH
pe3yiITaTh yKa3yjy Ha BepoBaTHONY MOCTOjaa CTEPHUX CMETHH M3Mel)y xajmoreHa u HUTPO Tpyrie.
To 6u 3a mocieauIly MOIJIO Ja UMa JUCTOP3Ujy HUTPO Tpyle, ITO OU JOBENIO N0 cialibema
nocmarpane Beze. OBakaB TOpEIaK je NMPUMETaH CaMoO Y CllydajeBUMa Kaja Cy XaJoreHU Yy
no3uijama 1 u 4. Kaga cy oHu moMepeHu Ha no3unuje 2 u 3, BpeJHOCTH CHEpPrHja JUCOIUjalnje 3a
C — N Bese cy npubimkHe. XaJIOTeHU CYIICTUTYEHTH CY Y OBUM CllydajeBUMa yAaJbeHUJH O] HUTPO
rpyne. CaMmuM THM, 0/100jHE HHTEpaKuuje u3Mel)y oBe aBe rpyme CyncTuTyeHara cy oHeMoryhexe.
300r TOTa BEJIMYMHA XaJIOTEHOT CYIICTUTYSHTA Y OBOj TPYITH MOJICKYJIa HUjE OJT TPeTepaHor 3Havaja.

Tabena 9. Kopurosane enepruje muconujanuja Hajeradbuaux C — N Be3a y HCIIUTHUBAHUM XaJIOTE€HO
CYNCTUTYUCAHUM TOJUIUKINYHUM HUTpOoaTpoMaTuMa. BpemHocT eHepruja cy u3paxese y

kcal/mol.
1,4ADFDN 69,09
1,4ADCDN 65,72
1,4ADBDN 64,80
1,4DIDN 62,40
2,3DFDN 72,77
2,3DCDN 73,53
2,3DBDN 73,55
2,3DIDN 72,57

AHanmu3upaHe Cy ONTHMH30BaHE T'€OMETpHje HCIUTHBAHWUX cucTema. [loceOHa mnaxma
yCMEpeHa je Ha TOP3MOHU Yrao KOjH 3akjarajy paBaH y K0joj JeXH YrJbeHUYHU CKEJIET M paBaH y
KO0jOj] JIexku HUTpo rpymna. OBaj mapaMmeTap MOKe yKa3aTH Ha TeKbY MOJIEKYIa Ka AeToHanuju. Tpeda
y3eTH y 003Hp /12 je ToBoheme y Be3y TOP3UOHOT yIiia ca MOMEHYTOM KapaKTepHCTUKOM Moryhe camo
y CKIIONY TPYOHX TPOIICHA ACTOHAOMITHOCTH, T€ Ja JIAaTH PE3YJITaTH MPEICTaBIbhajy CaMo jellaH O]
cerMeHara MpH aHAIN3H OBUX je/IMbEHha. BpeJTHOCTH TOP3MOHUX YIIIOBa KOjH 3aKJIamajy IBE PaBHU
cy nate y mabeau 10.

Taobena 10. Top3uonu yrao usmely paBHH y K0joj JISKH HUTPO Tpyma (o) ¥ paBHU y KOjO] CE HaIa3u
YIJbeHUYHH cKeneT (JB)

Mouexy.a Top3uonu yrao o/f [°]

1,ADFDN 55,81
1,ADCDN 55,28
1,ADBDN 52,19
1,ADIDN 47,61
2,3DFDN 33,05
2,3DCDN 33,48
2,3DBDN 33,60
2,3DIDN 33,81

Kaza cy xanoreHu CyncTUTYEHTH y Mojoxkajuma 2 ¥ 3, BpeIHOCTH TOP3UOHOT yIJjla BEOMa Cy
cimyHe. /leBujanuja je Mama y OHOCY Ha JIpYTy MCIIUTHBAHY I'PYyIly MOJIEKYJa Y KOjOj BPEIHOCTH
yria usHoce o 55,81° y cnyuajy 1,4-nmudmnyop-5,8-nunutponadranena go 47,61° y monexyny 1,4-
ajoa-5,8-nunautponadTaneHa. OBakBU pe3yaTaTu Cy y CKJIJly ca 3aKJbydllMMa IOHETUM Ha OCHOBY
BpenHocTu eHepruja auconujaimuje C — N Bese. OHu ykazyjy Ha BehM yTHIA] XaJOT€HHUX
CYICTUTyEHaTa KaJa c€ OHHM Hayasze y moJsiokajuma 1 u 4 Ha reomerpujy moisekyna. CBakako, y
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MOJIEKYJIMMa Y KOJMa CY XaJIOT'€HU CYIICTUTYCHTH Yy MOJI0KajuMa 2 U 3 BUAJBUBO j€ OJICTYIAE O]
INUTaHApHOCTHU, TC CC MOKEC 3aKJbYUUTHU J1a XaJIOTCHU U Y OBUM MOJICKYJIMMA MOT'Y YTUIIATH Ha BlbUXOBC
reOMETPHjCKe MapaMeTpe.

Cnuxka 70. I'paduuky mpuka3 HEKOBAJICHTHUX WHTEpakiuja y Mmosiekynuma: a) 1,4DFDN, 6)
1,4DCDN, B) 1,4DBDN, r) 1,4DIDN, n) 2,3DFDN, §) 2,3DCDN, e) 2,3DBDN, x) 2,3DIDN.
Bbpaon 60joM cy o3HavueHe 0100jHE HHTEPAKIIH]E, TOK Cy 3€JICHOM O3HAa4YeHE HEKOBAJICHTHE

uHTepakiuje (omncer 60ja ce Hama3u y uarepBaiy of -0,035 mo 0,2, BpeIHOCT H30TIOBPIIY H3HOCH
0,5).

3a monekyne 1,4ADXDN u 2,3DXDN ypahena je ananu3a HekoBaJIeHTHUX uHTepakiuja (Cruxa
70). Hmax, on Beher 3mauaja cy 1,4DXDN jep cy y 2,3DXDN Monekynmuma XaJlOT€HU
MO3UIIMOHUPAHH TaKO Jla HEMa CTEPHUX CMETHU U3Mel)y BUX U HUTpO Tpyne. Pesynratu anammse
1,4ADXDN Monekyna cy TOTBPAWIN TMOCTOjar-€ OJ0OJHMX HMHTEpakiyja u3Mel)y HUTpo Tpyma u
XaJOTeHHUX CYIICTUTyeHaTa y Mosiekynuma. [IpumerHe cy u cnabe BaH nep BancoBe mHTepakimje.
[TpuBnaune wHTEpaKIKje n3Mehy IoMeHyTHX (parMeHara HUCY yOUeHE.

W3pauyHaTe cy Mane elIeKTpOCTaTHUKOT MOTEHIIMjasia 3a 00e Ipyle HCIIUTHBAHUX MOJICKYJia
(Cnuxa 71). BpemHocTH HM3padyHAaTHX IMOTCHIMjaa IMpPeACTaBibeHe Cy y mabeau 11. Y cBuM
MOJICKYJIMMA C€ jaBJbajy TO3UTUBHE BPEITHOCTH U3HAI ICHTPAIHUX PErHja, IITO yKa3yje Ha U3PAKEHY
JIeTOHAOWIIHOCT HaBEICHHX MoJieKyaa. Hemro wmame TO3UTHBHE BpeaHOCTH uMajy 1,4
JMCYTICTUTYHUCAHHU MOJIEKYJIM JUHUTPOHA(TATICHA Y OJTHOCY Ha 2,3 cyncTuTyrcane anaiore. Kana ce
yIopeze BpeAHOCTH MOTEHIIHjalIa Y MOHOIIMKJIMYHUAM U MOJUIUKIMYHUM CUCTEMHUMA, TIPUMETHO je
Jla Cy OBE BPEAHOCTH HWXKE Y MOJMIUKIMYHUM CUCTeMHMa. To OM MOTao OWTH MOKa3aTesb Mambe
OCETJPUBOCTH OBUX EKCIUIO3UBA.
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Cnuka 71. Mare eIeKTpOCTaTHYKOT MOTSHIIMjajla 3a MoJieKyie 1,4-nmuxano-5,8-muHuTponadraneHa
(rope) u 2,3-muxano-5,8-muauTponadtanena (jomne). Omcer 60ja je 1aT Ha CTPEITUITU UCTIO]] Marla,
MIpU YeMy Cy BpeJHOCTH u3paxeHe y kcal/mol.

Bpemnoctu motenmujana 3a oBy rpymny mosekynaa uzHoce on 12,80 kcal/mol y ciyuajy 1,4-
muopoM-5,8-muauTpoHadranena go 13,26 kcal/mol y monexyny 1,4-nmuxmnop-5,8-muauTpoHadraneHa
(Tabena 11). Y rpymnu MoJieKy/a y K0joj ce XaJloTeHH Hajase y IMoJiokajuma 2 U 3 HajHHKa BPeIHOCT
noteniyjana je 14,86 kcal/mol xoja ce jaBba m3Han 2,3-mudiyop-5,8-quauTponadranena, 10k je
HajIIO3UTUBHHU]JA BPEIHOCT MOTEHIIMjaIa u3Haja 2,3-auxiaop-5,8-muautponadranena u n3nocu 16,35
kcal/mol. JIpyra BpeaHOCT KoOja ce mocMarpa Mpy aHAIM3M Mara €JICKTPOCTATHYKOT MOTCHIMjalia
BHUCOKOCHEPIeTCKUX jeNEHha JECTe BPETHOCT MOTCHIMjajla U3HAJ| YIJbCHUK-a30T BE3€ KOJOM Ce
HUTPO TPyIa BEXKE 32 YIJbEHUYHHU CKEJIET, O YEMY je paHuje OUiIo peun. Y cilydajy CBUX UCTTMTUBAHUX
MOJIEKYJIa OBa BPEJHOCT OWJIa je MO3UTUBHA, IITO je jelHa O/ KapaKTePUCTHKA BUCOKOCHEPTEeTCKUX
jenmemba.

Tabena 11. BpemHOCTH €NEKTPOCTATUYKHX MOTEHIIMjalla U3HA HEHTPATHUX PEruja HCIUTUBAHUX

Mouekyna. Enepruja E1 je eHepruja y KpuTUUHOj TaYKU U3HAJ PCTEHA KOjU 3a cebe uMa Be3aHe

XaJloTeHe CYNCTUTYEeHTe, 0K je E2 enepruja y KpUTHYHOj Tauky M3HA[ IPCTEHA KOjU 3a cebe nMa
Be3aHe HUTPO rpyre. Exnepruje cy uspaxene y kcal/mol.

MoJjekya E: E» Moaexya E: | )7
13,06

12,48 14,04 15,15
10,45 13,26 12,17 16,35
9,31 12,80 11,15 15,70
8,49 13,14 10,50 15,60

VY cnyuajy 1,4ADXDN monekyna npumeTaH je maj BpeIHOCTH MOTEHIMjala U3Hal PCTeHa 3a
KOJU Cy B€3aHH XaJIOTE€HH CYIICTUTYEHTH OJ1 MOJIEKYJa KOjU Kao CYIICTUTYEHTE UMa aTome (uryopa Ka
OHOM YMjU Cy CYIICTUTYEHTH aTOMH joja. VMcTu TpeHJ HpUCyTaH je M M3HaJ MpCTeHa 3a KOjU Cy
Be3aHu xayoreHu cyrncrutyeHTH y 2,3DXDN monekynuma. ¥V citydajy npcTeHa 3a KOjU Cy Be3aHe
HUTPO TPYIE HU Y jelHO] OJ IBe UCHUTHBAHE Ipyle HHUje npumeheH TpeH] mpoMeHe BPEJHOCTH.
CacBuM je OUHMTIIEIHO A2 M0JI0%Ka] U BPCTa XaJlor'eHa MOTY yTHIIAaTH Ha IEeTOHAOMIHOCT UCIIUTUBAHHUX
MoJIeKyJa. Y CKJIaAy ca TUM Cy U CBU OCTallu I0OUjeHU Pe3yNITaTH.
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4.3.2 YTuuaj XxajJoreHux MHTepaKinuja Ha NpoMeHy NoTeHnujag a usnax 5.8-
AMHUTPOHA(DTAIEHA KOjU MMAjy XaJI0reHe CYNICTUTYEHTe

Kako Ou ce pacBeTiMO yTHIA] XaJIOT€HHX HWHTEpaKifja Ha BPEIHOCTH MOTEHIMjala WU3HAJ
LEHTpAJIHE PETHje MOJEKYJICKUX NoBpmH 1,4-muxano-5,8-nuaurponadranena u 2,3-auxano-5,8-
TUHUTpOHA(TANIEHA (POPMHUPAHO je HEKOJIMKO MOJE CUCTEMA TI0 Y30py Ha paHuje oOpalhere moen
cucreme. ['eoMeTpHrje UCIUTHBAHUX MOJIEKYyJa Cy Aare y npuiory (mabere JI — J8 u K1 — K16).
[Iperxoanu npopadyHu pal)eHn cy Ha H30JIOBAHUM MOJIEKYJIMMA y TaCHOM cTamy. OBO HCTIMTHBAHE
paheHo je 3aTo IITO y UBPCTOM arperaTHOM CTamy OBH MOJIKYIIM MOTY Jia (OpMHUpajy XaJloTreHe
WHTEpaKIyje jeqHu ca apyruMma. 3a cucreme 1,4-mamuxano-5,8-muHuTpoHadTaneH/xnoa0BoI0HUK
pasmarpaHa cy JaBa ciydaja. Ha cmuyu 72 mnpukasamm cy cucremu 1,4-muxiop-5,8-
JTMHATPOHA(TATICH/XJIOPOBOJOHHUK, TOK CYy TEOMETPHUje CUCTEMa JPYTUX XaJIOTeHa JIaTH y MPHIIOTY.
VY cnyuajy Mojien cuctemMa A XaJloreH KOju je Be3aH 32 apOMaTUYHU MPCTEH Ou Tpebasio 1a MHTeparyje
MIPEKO CBOje O-ITyIJbUHE, OJTHOCHO JIa MMa YIIOTY aKIEeNTopa y XaJloreHuM uHTepaknujama. Ca npyre
CTpaHe, XJIOPOBOJOHUK OM Tpebasio J1a MMa yJIoTy JIOHOpa jep CTyla y MHTEpaKLHU]y NMPeKo peruje
KOja MMa HeraTuBHMjU noteHuujai. Moaen cuctem C ocinukaBa pe3ylnTaT 3aMEHE JIOHOPCKO-
aKIIETITOPCKUX YJIOTa. ¥ OBOM CJIydajy je XJIOP M3 XJIOPOBOJIOHHMKA AKIENTOP jep UHTEeparyje mpeKo
peruje Ha K0joj ce HaJla3W G-INYIUbMHA, JOK XaJIOTeH KOJH je Be3aH 3a HadTaJeH UHTeparyje mpeKo
peruje HeraTuBHUjE BPEIHOCTH MOTEHIHjaja.

Cnuxka 72. ViciutuBanu cuctemu 1,4-nmuxiop-5,8-nuHutpoHadraieHa U XJOpOBOJOHUKA: CUCTEM A
(meBo) u C (necHo)

I[To wcrom mnpuHnuny cy ¢GopmMupanu ¥ MoJel  cucTeMu  2,3-amxano-5,8-
auauTpoHadranen/xnopoBoaoHuk (Cruxa 73). MelhyTum, oBIe Cy 10J1aTH U HEKU HOBH CIIy4ajeBH.
Kako cy y oBOM MOJEKyJdy aTOMH XaJOreHa y BHIMHAIHHM I0JIOXKajuMa, ITOCTOju M MOryhHOCT
¢dopmupama 6udypkoBaHux cucreMa. Tom NpUIMKOM Cy pa3maTpaHe iBe MoryhHoctu. Y mnpBoM
Cllydajy paBaH y K0joj JIeKH MOJIMHUTPOAPOMAT U PaBaH y KOjOj c€ HaJIa3H XJIOPOBOJOHHUK 3aKIamnajy
yrao oxn 90° (6ugpyprosanu cucmem 90). Jlpyru OudypkoBaHH CHCTEM jeCTe OHaj y KOjeM
MOJIMHUTPOAPOMAT M XJIOPOBOJIOHHUK JIexkKe Y UCTO] paBHU (Ougyprosanu cucmem 180). Ha cauyu 73
Cy JaTM UCHHUTUBAHU CHUCTeMHU 2,3-IMXJI0p-5,8-TUHUTpOHA(TATIECH/XIOPOBOJJOHUK, JIOK CYy
reoMeTpHje CUCTeMa OCTAIMX XaJloreHa HaBeIeHE Y IPUIIOTY.
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Cnuka 73. VicnutuBaHu CUCTeMH 2,3-IUXJIOp-5,8-IMHUTpOHA]TATICHA ¥ XJIOPOBOJJOHUKA: CHCTEM A
(rope neBo), C (rope aecHo), budypkroBanu cuctem 90 (zone neBo) u oudyproBanu cuctem 180
(mone necHo)

Ha ocHoBy no06ujeHnx BpeaHocTH eHeprija untepakiuuja (Tabera 12) moryhe je mpuMeTUTH
YTHIIa] BPCTE XaJloTeHa Ha TO Koja he reomeTpuja cucteMa OWTH HajcTaOWIHMja. Y claydajy Kaja je
XaJIOTeH KOjJU je Be3aH 3a HapTaeHCKOo je3rpo (yop HajMame BPEIHOCTH €HEPTH]e HHTEPaKIlHja Ce
jaBipajy y Mozen cucremuma C, 6e3 0o03upa Ha TO Ja JIM CE€ XaJOTE€HU CYNCTUTYEHTH Hajase y
nosoxkajuma 1 u 4 unu 2 u 3. 'eomeTpuja 0BOT MOJIEN CHCTEMA je TaKBa Ja XJIOp U3 XJIOPOBOJOHUKA
WHTEparyje MpeKo CBOje pervje MO3WTHUBHUjEr TOTCHIMjajla, OJHOCHO HMMa YJOTY akIenropa y
nHTepakuuju, 1ok je 1,4DFDN mpeko atoma duryopa moHop. Mcra curyanuja mpuMeTHa je U Mpu
aHaJIN3U HWHTEpaKInja nsmehy 1,4-muxnop-5,8-nuaurponadranena/2,3-quxaop-5,8-
IMHATpOHA(TAJICHAa U XJIOpOBOJOHMKA. Mojen cuctemu C Cy HajcTaOWIHUjH. JeIUHU CHUCTEMH y
KOjUMa je O] 3Hauaja ToJIOXkaj XaJoTeHa BE3aHUX 3a apOMATHYHO je3rpo jeCy OHHM y KOjuMa je Taj
XajoreH OpoM. YKOJIHMKO Cy aTOMU Opoma Be3aHH 3a HaTalleH y moJiokajuma 1 u 4, MOJieN cucTeM
A he umaru Mamy BpPEJHOCT €Hepruje mHTepakiuja. Mehyrum, ako ce atromu Opoma BEXY Yy
nojoxajuma 2 u 3, Hajcrabunnuju he, moHoBo, 6utu monen cuctem C. [lpuMetHo je na cy cucremMu
ca OpOMOM OHM y KOjUMa MOKE€ HACIyTHUTH MPOMEHa Koja ce jaBjba y cucremuma 1,4-aujon-5,8-
TUHUTPOHA(PTANICH/XJIOPOBOOHUK U 2,3-1ujon-5,8-nuHuTpoHATAICH/XJIOPOBOIOHUK. Y  00a
HaBeJIeHa Cllydaja CTaOWIHUU Cy Mojen cucteMu A. JlaJboM aHanu3oM €Hepruja HMHTEpakiuja
crcTeMa y KOjMa Ce XaJIOTeHH EJIEMEHTH Hajla3e y MmoJjiokajuma 2 u 3, IpuMeTHO je 1a, 6e3 003upa
Ha TO Jia JIM je MOJEN CHUCTeM ca HajMamoM eHeprujoM A wim C, Ipyro Mecto mo CTabUIHOCTU
3ay3uma OoudypkoBanu cucrem 180. Tpehe mecro cy mozaen cuctemu A y ciiydajeBUMa Kaja Cy
XaJIOT€HU CYIICTUTYEHTHU XJI0p U Opom, ogHocHO C Kajia je XalnoreHu CyrcTUTYeHT joa. budypkoBanu
cucreM 90 je HajmMame cTaOWiIaH y cBa TpU HaBeseHa ciydaja. CHCTEMH y KOjUMa je CYIICTUTYEHT
¢bnyop npeacrassbajy usyserak. Koa mux je Ha Tpehem mecty 6udypkoanu cucteM 90, a HajMambe
ctabunan mozen cucreM A. CMmameHa cTabUITHOCTH TeoMeTpuje A y cinydajy cuctema 2,3 -nudiayop-
5,8-TMHUTpOHA(TATICH/XJIOPOBOJJOHUK CE€ MOKE MPUIIMCATH 3HAYAJHOM YJeNny €JIeKTPOCTaTUKE Y
MHTepakijamMa y oBoj reomerpuju. Kako je mojaBa o-myrmibuHe Ha (uyopy oHemoryheHa 360r
HETOBE BEJIMKE BPEJHOCTHU €IEKTPOHEraTUBHOCTH, Y OBOM MOJIEN CUCTEMY C€ jaBJbajy MHTEpAKIIM]je
u3Mely 1Be peruje HEraTWBHOI MOTEHIMjala, OJHOCHO jaBjba CE€ JPYrayMju THUI XaJOTE€HUX
MHTEpaKIja y OJJHOCY Ha MOJIE] CUCTeMe A KOje Ipajie OCTaJId XaJOIeHH CYIICTUTYEHTH y CBOJUM
MHTEpakKIfjaMa ca XJIOpOM U3 XJIOPOBOJOHHKA.
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Tabena 12. Enepruje unrepaxiuja uzmehy 1,4DXDN u xnopoBogonuka u 2,3DXDN u
xJopoBogoHuKa. Enepruje cy uzpaxkene y kcal/mol.

DFDN/HCI DCDN/HCI DBDN/HCI DIDN/HCI

A -0,60 -0,25 -1,26 -1,02 -1,59 -1,34 -1,77 -1,78
C -2,08 -1,69 -1,75 -1,67 -1,15 -1,56 -1,48 -1,41
Bif 90 / -0,34 / -0,92 / -1,08 / -1,24
Bif 180 / -0,83 / -1,37 / -1,50 / -1,62

Ananm3oMm mojaraka ao0ujeHnx n3 KemOpuuke 0a3e CTPYKTYpHUX IOJaTaka paHH|e je
yTrBpheHo na cy y Hajsehem Opoju KpHCTAITHUX CTPYKTYpa KOje 0JIroBapajy 3aaTuM KPUTEPHjyMHUMa
pacTojama usMeljy xanorena y omncery 3,6 — 3,8 A. 13 BpeHOCTH pacTojama Ha KOjUMa Ce jaBJbajy
MUHUMYMH Y JM3aJHAPAHUM MOJIE] CHCTEMUMa UCITUTUBAHUM Yy 0BOM TiornaBiby (Tabera 13) Buan
ce nma Hajsehu O6poj pactojama ce mokiama y Tom orcery. [locroje oapehena mama oxcrymnama Koja
C€ MOTY JIOBECTH Y Be3y ca HEeKUM (pakTopuma MOomyT BaH Jep BaicoBux pamujyca XajaoreHa Koju
YYECTBY]y y MHTEpaKIjaMa, TeOMETPHjOM CHUCTEMa, TUIIOM HMHTEPaKIHja KOju C€ y TOM CHUCTEMY
jaBIbajy.

Tabena 13. Pacrojama uzmehy 1,4DXDN u xnopoBojonuka u 2,3DXDN u XJIOPOBOJOHUKA Y
HajcTaOMITHUjUM MOJIeN chcTeMuMa. PacTojama cy m3pakena y A

DFDN/HCI DCDN/HCI DBDN/HCI DIDN/HCI

3,40 3,60 3,40 3,60 3,60 3,60 3,60 3,60
3,00 3,20 3,60 3,40 4,00 3,60 3,80 3,80
Bif 90 / 3,70 / 4,00 / 4,00 / 4,20
Bif 180 / 3,40 / 3,60 / 3,80 / 4,00

Jenan o usbeBa OBOT Jiejla UCTpaKUBamba JecTe aHallM3a YTHIlaja XaJIOTeHUX UHTepaKiuja Ha
NOTEHIMjale U3HAJ LEHTPAJHUX peruja MOJEKYICKMX HMOBPLIM apOMaTHYHUX je3rapa HadraieHa.
Crora cy u3zpauyHaTe Mare eJeKTpOCTaTHUKOI MOTEHIIMjajla 32 CBaKH O/ UCIUTUBAHUX CUCTEMA U
rpylucaHe npemMa BpCTH XaJloreHa KOjU je Be3aH 3a HadTajeHcko je3rpo. [IpBu cy cucremu koju y
CBOM cacTaBy caapxke ¢uyop. Kao mro je panuje HaBeneHo, pa3maTpaHa Cy JBa MOJEN CUCTEMa
cauumbeHa o1 1,4-nudmayop-5,8-quHuTponadranena u xaopoogonuka (Cruuka 74). Y Mojen cucremy
A XxJOp M3 XJIOPOBOJOHHMKAa OM Tpebajio Ja oOCTBapyje HHTEpakuujy ca (iIyopoM u3
MOJITHUTPOApOMaTa IPeKo peruje HeraTUBHOT MOTEHIMjaa. Y CBUM JI0 cajia oOpal)eHuM cucreMuma,
XaJOreHe MHTEpaKlldje cy JAOoBede N0 Maja BPEAHOCTH MOTEHIMjala M3HAJ LEHTpalHe peruje
MOJIEKYJICKE TOBPIIM apOMaTHYHOI TMpCTeHa. Y ciydajy MoOJed cucTeMa A MOTEHLHWjal H3Hal
IpcTeHa 3a KOju Cy Be3aHa JiBa (piyopa ocTaje UCTH. Y CBUM NPETXOJHUM CHCTEMHMMa OBOT THMA
XaJIOreH KOjU je B€3aH 3a apOMaTUYHO je3rpo je€ MHTeparoBao Mpeko CBoje G-IIymbuHe. [IpeTxoHo
je paheHa 1ekoMIo3uIija eHepruje 3a MOJIENl CUCTEME MUKPUI-OPOMHUI/XITOPOJOBOHUK U IPUMETHO
je na Hajeehm yTulaj y uMHTepakuujama u3Melhy oBa JBa MOJIEKyJa y MOJEN CUCTEMY A HMa
€JIEKTPOCTAaTUYKa KOMIOHEHTa. Y3uMmajyhu y o03up eJneKTpOHEraTuBHOCT (uiyopa M HM30CTaHAK
MO3UTHUBHE BPEJHOCTH MOTEHIIMjAJIa y OJTHOCY Ha IPYTe XaloreHe eleMeHTe, MOKe Ce 3aKJbyUHUTH J1a
Jje mpupoia MHTepakirja u3Mehy xsopa u ¢uryopa y 0BOM MOJIeN CUCTEMY JIpyraduja, o uemy je Ouio
peuu u panuje. Ctora, 0BO OJCTyName HUje TOMNKo n3HeHalyyjyhe. M3Han npcTeHa 3a koju cy Be3aHe
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HUTPO TpyIe MOTeHIMjal onaaa. Pasnuka je Beoma mana u uzHocu ceera 0,46%. Y mozen cucrtemy
C xJ10p U3 XJIOPOBOJOHHUKA j€ Taj KOJU YUECTBYj€ Y UHTEPAKIIH]H IPEKO CBOj€ G-IITYIIJbUHE, TOK (hyop
y4eCTBYj€ MPEKO peruje Koja uMa HeraTUBHH]Y BpeAHOCT noTeHnujaia. OBakBa reoMeTpHja cucreMa
3a MOCIIEANITY UMa 3HaYajHUje TPOMEHE MOTEHIIM]jalla MTOCMAaTPpaHUuX pervja u3Haa HagTaneHa. V3Han
IpcTeHa KOju MMa XaJloreHe CYIICTUTYeHTe MoTeHIujan onajaa ca 12,48 kcal/mol na 6,91 kcal/mol. ¥
MUTaBkY je IpoMeHa BpeaHOCTH 3a 44,63%, 1ITO 3aCHTYpHO MOKE HIMaTH MOCJIEHIIE TT0 CBOojcTBa 1,4-
muduryop-5,8-muaurponadranena. [loTeHmjan n3HaI MPCTEHA 32 KOJU CY Be3aHE HUTPO TPYIIC je Ao
ca 13,06 kcal/mol na 10,00 kcal/mol, omrocHo 3a 23,43%. Mako ca CTaHOBHUIITA EJICKTPOCTATHKE
OBAKBHU PE3YJTAaTH MOXK/]a HUCY OYCKUBaHH, HE TpeOa 3aHEMapUTH Jia Cy Pe3yJITaTh JICKOMITO3UIIH]je
eHepruje pahjeHu y MPBOM IOTIIABJbY TOKa3almu aa y mozaen cucremy C HajBehn yneo y eHepruju
MHTEPAKIMja UMa JUCIICP3MOHA KOMIIOHEHTA.

24s S 13.00
ST

Cnuka 74. Mane enexkTpocTaTUYKUX NMOTeHIHjasa cuctema 1,4-muduryop-5,8-
JTUHUTPOHA(TAICH/XJIOPOBOJOHUK y opHjeHTanrjama A (sieBo) u C (mecHo). Ormicer 60ja je mat Ha
CTPEJIUIU KCIIOJI Maria, TIPU YeMy CY BpEeJHOCTH u3pakeHe y kcal/mol.

CnuuHu pe3yaTatu 100Ujajy ce W MPUIMKOM aHAIM3€ Mara eJIeKTPOCTAaTHYKOI MOTEeHIHjana
Mogen cucremMa A u C 3a mosekyne 2,3-mudayop-5,8-nuauTponadraneH u xiaopoBoaoHuk (Cruxa
75). Y oBOM cilyuajy y MOJIEN CUCTEMY A JI0J1a3u JI0 T1a1a BPEAHOCTH Y IOCMAaTPaHUM perrjama u3Ha,q
00a mipctena 2,3-mudiryop-5,8-muautponadranena. M3Han npcreHa 3a Koju cy Be3aHa jBa (uryopa
HE TIOCTOjH pasiiuKa y noteHujanuma. [lpomena norenujana u3Haj Ipyror apoMaTHYHOT [IPCTEHA
y OBOM MOJIeJl CUCTEMY HHje 0] 3Hauaja. Bpennoct omana 3a camo 1,52%. [lonoBo cy Behe mpomene
npuMmetHe y monen cuctemy C. M3nag mpcreHa ca ¢uopo-CyNCTUTYEHTHMa IMOTEHIMjal Meba
Bpeanoct ca 14,04 kcal/mol na 9,28 kcal/mol, mto npeacrasma nag ox 33,90%. Ilotennujan y
OKBUpY IIOCMaTpaHe peruje M3Haj NpPCTeHa 3a KOju Cy Be3aHe HUTPO rpyme omao je 3a 11,09%,
oxHocHO ca 15,15 kcal/mol na 13,47 kcal/mol.
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Cnuka 75. Mare eneKTpoCTaTHUKKX TMOTEHIH]asla cuctema 2,3-muduyop-5,8-
JTUHUTPOHA(PTAICH/XJIOPOBOJOHUK Y MOHO(YPKOBAaHUM CHCTEMHUMA Yy OpHjeHTaIjama A (rope
neBo), C (rope necHo) u oudyproBanum cucremuma 90 (mome neBo) u 180 (mose mecHo). Omcer
00ja je gar Ha crpenumnu u kcal/mol.

Cnenehu pazmatpanu cucteMm je ondypkoBanu cucteM 90. 3aHUMIBUBO j€ IPUMETHUTH J1a j& Y
OBOM CJIy4ajy JOILJIO JIO MopacTa BpeAHOCTH noTeHIrjana ca 14,04 kcal/mol na 14,14 kcal/mol uznan
MPCTEHA 33 KOJU Cy BE3aHM XaJIOTEeHU CYNCTUTYyeHTH. Kao u y cirydajy cucrema A kox 1,4-muduryop-
5,8-nuHuTpoHadTalieHa U XJIOPOBOJOHHKA, IPOLIEHAT IOpacTa BPEAHOCTH je HU3Y3€THO Malld
(0,71%), Te ce Moke 3aKJbYUYUTH J1a HEMa CYIUTHHCKOT 3Hauyaja. M3Ha[ mpcTeHa 3a KOju cy Be3aHe
HUTPO TpYIIe je JOLLIO 10 Naja BpeIHOCTH NoTeHujana 3a 1,52%, mro, noHoBo, Hema Beher yTuiiaja
Ha CBOjCTBa MOJIeKyJa. Y ciydajy oudypkoBanor cuctema 180 je mpomeHa MmoTeHIMjaia u3Ha 1 o0a
NpCTeHa 3HAYajHUja OJ MPETXOJHOr ciydaja. V3Han MpcTeHa Yuju XaJoreHU CYNCTYTYEHTH
MHTEpAaryjy ca XJIOpOM U3 XJIOPOBOJOHHUKA IMOTEHLHUjal je omao 3a 8,76%, oK je u3Haa JApyror
npcreHa naj BpeaHoctu 6,60%. Telko je mopeauTu yTuiaj XxaaoreHuX HHTepaKkiiija Ha MOTEHIUjalie
W3HaJ TpcreHoBa 2,3-muduyop-5,8-muHuTpoHadTaneHa jep y HEKMM CiIydajeBHMa JI0JIa3H [0
mopacra, a y HeKMMa JI0 Tajia BpeJHOCTH moTeHlujana. Kaga Ou ce mocmarpane MpoLeHTyalHe
poMeHe, cuctemMu Ou Moriau Aa ce mopehajy mpema many mpolieHara Ha cienehu HayuH:
MoHo¢ypkoBaHu cucteM C < OudypkoBanu cucrem 180 < OudypkoBanu cucrem 90 <
MOHO(]YpKOBaHH cUCTEM A.

ITpu nopehemy pe3ynrara 3a CUCTEM y KOJEM C€ CYNICTUTYHUCAHH XJIOp Hajla3u y moJjioxkajuma 1
U 4 mpuMeTaH je MajJ BPEeIHOCTU eJIEeKTPOCTaTHYKOr MOTEHIHMjana y oba ciyyaja y OJHOCY Ha
NOTEHIMjaje n3Haj npcreHoBa 1,4-auxinop-5,8-qunutponadranena (Cruxka 76). Y ciaydajy cuctema
A maj moTeHnMjana U3HaJl MpcTeHa 3a KOju Cy Be€3aHU aTOMU xjiopa uzHocu 4,50%. Y uctom cucremy
MOTEHIMja U3Ha IPCTEeHA 3a KOjU Cy Be3aHe HUTPO Ipyre je Mamu 3a 3,09%. 13 pesynrara ce BUau
na pasnuke u3Mmely moreHMjana uM3Haj mpcTeHoBa 1,4-nuxiop-5,8-auHUTpOHAdTANIEHAa U UCTOT
MOJIEKyJIa Y CUCcTeMy A TOCToje, ald HHUcy apacTuuHe. To ce He Moxke pehu kajna ce mOoTeHIHjal
W3HAJ MPCTEHOBA M30JI0BaHOT |,4-1uxiop-5,8-auHuTpoHadTane ynopean ca MOTEHLUjaJIOM HU3HAL
Tor MoJiekyna y cucremy C. ITax moTeHuujana n3Haj npcTeHa 3a KOju Cy Be3aHH aTOMH XJI0pa y OBOM
cucremy usHocu 39,04%, nox je man moTeHuWjana u3Han apyror npcereHa 21,57%. oOujenu
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pe3yaTaTM Cy Yy CKIagy ca OHHMMa JIOOMjEHMM TpU HUCHUTHBAKY CHCTEMa IHKPHII-
x70puI(OpOMHT)/XITOPOBOJOHUK(OPOMOBOIOHHUK).

9,98

Chuka 76. Mare eneKTpoCTaTHYKKX TOTEHITHjasia cuctema 1,4-muxinop-5,8-
JTUHUTPOHA(PTAICH/XJIOPOBOJOHUK y oprjeHTanrjama A (sieBo) u C (mecHo). Ormicer 60ja je gat Ha
CTpEJHIIM UCIIO Marla, IpU YeMy Cy BpeIHOCTH u3paxene y kcal/mol.

[MprmkoM aHamM3e pe3ysitaTa TOOHWjeHUX padyHAmeM Malla eJIEKTPOCTATHYKOT IMOTSHIIHjaIa
3a cucreme 2,3-muxiop-5,8-muautponadraen/ximopoBogonuk (Cruxa 77) npumeheH je, 1o cana,
yCTaJbeH TPEHH. Y CHUCTEMY y KOJeM je XJIOp M3 TMOJMHUTPOapoMara akIenTop Y XaJOreHO]
HWHTEPaKIIH]H ca XJIOPOM U3 XJIOPOBOJOHHUKA TOTSHIIMjaJI M3HAJ IPCTEHA 3a KOJU je XJIOp Be3aH Iajia
ca 12,16 kcal/mol (u3Hag mpcTeHa y ©30J10BaHOM MOJIEKYITY 2,3 - TuXJIop-5,8-muHuTpoHadTaIeHa) Ha
11,78 kcal/mol, mox je moTeHIMja W3HA MPCTEHA 3a KOjU CY Be3aHe HUTPO rpyme mao ca 16,34
kcal/mol na 15,89 kcal/mol. ¥V nporienTrMa maa nmoTeHIMjaia H3Ha 1 MPCTEHA 3a KOJU Cy Be3aHa JBa
xJjiopa usHocu 3,12%, a uznan npyror npcrena 2,75%. IlpoMeHa JOHOPCKO-aKLIENTOPCKUX YJIOra y
OBOM CHCTEMY IIOHOBO JIOBOJHU JO JIOJIATHOT Maja MOTeHIMjajda u3Haa npcreHosa. Y cuctemy C, y
KOJEM TOJMHUTPOAPOMAT IPEKO aroMma XJopa MMa JOHOPCKY YIOTY Y MOMEHYTOj MHTEPaKIHjU
MOTEHIIMjaI U3HAJ apOMaTUYHOT MPCTEHA 3a KOjU Cy Be3aHa JiBa xyopa uzHocH 8,94 kcal/mol, a uznan
MPCTEHA 3a KOju cy Be3aHe HUTpo rpyme 14,89 kcal/mol. IlponentyanHo maa moTeHnMjaga U3HaA
IpBOT npcTeHa uzHocu 26,48%, ognocHo 8,87% usnHan apyror npcreHa. [lopehemem pesynrara 3a
MoHOypKOBaHe cucteme 1,4-muxiop-5,8-muHuTpoHadTANCH/XJTOPOBOJOHUK H  2,3-auXJI0p-5,8-
JUHUTPOHA(PTANICH/XJTIOPOBOIOHUK CE MOKE MPUMETUTH Jla Yy cUCTeMuMa A WHTEpakiuje usmely
XJIOPOBOJOHUKA U IOJUHUTPOApOMAaTa UMajy BeoMa CIMYaH YTUIIa] Ha MaJ BpeAHOCTH MOTEHIMjaa
u3HaJ 00a npcreHa. Pa3nuke y mporieHTHMa mMajia BpEeAHOCTH NMOTEHIMjana ¢y Bpio Maie. Mnak, To
ce He Moxke pehu 3a cucteme C. [lag moTeHnujana u3HaA MPCTEHA 33 KOJU CY BE3aHU aTOMHU XJIOpa je
3a 0ko 17% Behu y onHOCY Ha maj NOTEHIIMjalla IPCTEeHa 3a KOjU Cy Be€3aHe HUTPO rpyre 0e3 003upa
Ha TO3UIIM]je HA KOjUMa ce Hajla3e aTOMH XJIOpa Be3aHU 3a HaTaIEHCKO je3Tpo.
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Cnuka 77. Mare eneKTpOCTaTHYKHX TOTEHIH]jasla cuctema 2,3-auxiop-5,8-
TUHUTPOHA(TANIEH/XJIOPOBOIOHUK Y MOHO(DYPKOBAHUM CHCTEMHUMA Y OpHjeHTalrjama A (rope
neBo), C (rope necHo) u oudyproBanum cucremuma 90 (mome eBo) u 180 (mose mecHo). Omcer
00ja je AaT Ha CTPEJMIIM UCIIOJ Malla, IPH YeMY Cy BpeIHOCTH u3paxkeHe y kcal/mol.

Kao u y cucremuma y KojuMa je XaJIOT€HU CYNCTHTYEHT (hIyop, M OBJIe TTOCTOju MOTYhHOCT
bopmupama 1 oupyproBanux uarepakiuja (Ciuxa 77). Y oupyproBanom cuctemy 90 HHTEpaKIIHje
n3Mely XJIOpOBOJIOHUKA U 2,3-IUXII0p-5,8-muHuTpoHadTanieHa nMajy HajMambH yTUIIA] HA IPOMEHY
MOTeHIIMjala HW3HaJA o00a MPCTeHa HHUTPOAPOMATUYHOT jeAUICHA, OJHOCHO TMaj BPEIHOCTH
MOTeHIIMjana W3Ha o0a MpcTeHa y OJHOCY Ha BPEJHOCTH 3a M30JIOBAaHU MOJIEKYH 2,3 -auxiiop-5,8-
TUHUTpOHadTaIeHA je HajMamK. Ca Apyre CTpaHe, yTUIIA] KOju UMajy HHTepakiuje y oudypkoBaHom
cucremy 180 Ha moTeHIWjale U3HA[ [ICHTPAIIHUX PErrja MOJIEKYJICKUX MOBPILHU je HemTo Behu, mTo
ra 1ocTaBJba Ha JPYro MECTO MO YTHIAJy Y CBUM HUCHUTHBAHUM CHCTEMHMa Tuma 2,3-auxyiop-5,8-
muHuTpoHadTasieH. Behu yruimaj uma camo reomerpuja y MoHodypkoBaHom cuctemy C. Ilpema
TOME, YKOJIMKO O ce Mojel cuctemMu 2,3-auxyiop-5,8-auHutponadraieH/XmopoBoJOHUK opehamu
npema majay BpPeIHOCTH MOTEHIMjajda y OJHOCY Ha 00a mpcrteHa pepocien O0u 6umo: OudypkoBaHu
cucreM 90 > MoHOpypKOBaHU cucTeM A > 6udypkoBanu cucreM 180 > MmoHopypkoBanu cucreM C.

AnammsupameMm Mojen cucremMa A u C 1,4-nubpom-5,8-nuHutpoHadTaneH/XIopoBoI0OHUK
(Cruka 78) moryhe je nmpoHalil CIIMYHOCTH ca MOJIE CHCTEMHMA y KOjHMa je aTOM XJIOpa XaloreH
Be3aH 3a HadraneHcko je3rpo. Kao mocnenuna ¢popmupama untepakuuja uzmehy 1,4-nubpom-5,8-
IUHUTpoHA(TaJeHa y cucTeMy A TMOTEeHLMjall M3HAJ IpCcTeHa KOju MMa JiBa aToMa Opoma Kao
cyncruryente onaja ca 9,31 kcal/mol Ha 8,57 kcal/mol, onnocno 3a 7,95%. N3Han apyror npcrena
3a KOjU Cy Be3aHe HUTPO rpyle, BpeaHocT noteHuujana ca 12,80 kcal/mol mana na 12,18 kcal/mol,
mTo je mpoueHTyanHo 4,84%. YKOIMKO XJIOp M3 XJIOPOBOJOHMKA Ipey3Me YJIOry akuenTopa y
XaJOreHOj MHTEepaKIHju ca OpOMOM U3 MOJIMHUTPOHA(TATICHA, BPEAHOCTH MOTEHIHMjala ce 10/1aTHO
CHI>KaBajy. BpenHocT u3Haa npcTeHa Koju uMa XajloreHe CyncTutyenTe naja 3a 24,06 %, oaHOCHO
Ha 7,07 kcal/mol. 3Hax npcTeHa Koju MMa HUTPO TpyIie Kao CYINCTUTYEHTE je MaJ Mambu U U3HOCH
11,04%. Kao u y ciyuajy cucrema 1,4-nmuxinop-5,8-nuHuTponadTaneH/XI0poBOIOHUK, 3HaYajHHU]ja
IIPOMEHA BPEIHOCTH Ce jaBJba Y Mojen cucrtemy C, Te O6M Ha OCHOBY TOra MOIJa Ja c€ O4eKyje U
3HauYajHUja MPOMEHA Y MOTJIey JeTOHAOUITHOCTH.
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Cnuka 78. Marie eneKTpOCTaTHUKHX MOTEHIHjaia cuctema 1,4-mubpom-5,8-
JTUHUTPOHA(PTAICH/XJIOPOBOJOHUK y oprjeHTanrjama A (sieBo) u C (mecHo). Ormicer 60ja je gat Ha
CTpEJHIIM UCIIO Malla, PU YeMy Cy BpeIHOCTH u3paxene y kcal/mol.

Uetn  tpenp npuMeTaH  je u y crydajy  cmcrema  2,3-aubOpom-5,8-
auHUTpOoHa(TaNeH/XnopoBoAoHUK (Cruka 79). BpeaHocTH moTeHIMjaa M3HA IEHTPATHUX PEerHja
MOJIEKYJICKMX MOBPIIM HadTalleHa yKa3yjy Ha CYNTUJIaH YTHIA) KOjU UMajy MHTepakuuje uzmehy
XJIOPOBOJIOHUKA U 2,3-muOpoM-5,8-muHUTpOHA(TATICHA Y MOJIEN CHCTEMY A.

Cnuxka 79. Marie eeKTpoCTaTHUKHMX MOTEHIM]jasIa cuctema 2,3-1uopom-5,8-
JMHUATPOHA(TATIECH/XJIOPOBOJOHUK Y MOHO(YPKOBAaHUM CHCTEMHMA y OpHjeHTaljamMa A (rope
neBo), C (rope necHo) u budypkoBanum cuctemuma 90 (gomne neso) u 180 (none necHo). Oncer

00ja je AaT Ha CTPEJIMIIM UCIOJ Malla, IPH YeMy Cy BpPEeIHOCTH u3paxeHe y kcal/mol.
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W3Hag npcTeHa Koju uMa XaJloTeHe CYIICTUTYEHTE MOTEeHIMjal ce cMambuo 3a 6,10%, oHOCHO
ca 11,15 kcal/mol na 10,47 kcal/mol. Y cnyuajy moTeHuujana u3Haa npcTeHa 3a KOju Cy Be3aHe HUTPO
rpyme, BpenHoct noteruujana ox 15,70 kcal/mol nonasu no Bpeanoctu ox 15,04 kcal/mol, mto je
pazmuka on 4,20%. dopmupame wunTepaknuja usmely 2,3-mubpom-5,8-muHuTpoHadTAICHA U
XJIOpOBOJOHUKA y Mojien cucteMy C moBou 10 Hajsehux mpomMeHa BpeAHOCTH MOTEHIIMjalia 01 CBUX
WCIUTHBAHUX MOJIEJ CHCTEMA KOjH YMHE OBa JBa MOJIeKyia. VI3Ha nmpcTeHa 3a KOju Cy Be3aHU aTOMHU
OpoMa BpeHOCT MOTEHIHjajla ce cMamuiIa 3a 26,37%, oK je M3Ha pcTeHa 3a KOjU Cy Be3aHe HUTPO
rpyme BpenHoct Mama 3a 9,11%. Kao u y mpeTxoaHuM cirydajeBUMa, pa3MaTpaHu cy U OupyprkoBaHH
cucremu (Cruxa 79). @opmupamem oudypkoBaHor cucrtema 90 He q0J1a3H 0 3HAYAJHUX TPOMEHA
BpPEIHOCTH MOTeHIHjana. [loMmeHyTa BpeJHOCT ce cMamyje 3a cBera 3,23% u3Ha1 IPCTEeHA 3a KOju Cy
y mojoxajuMa 2 u 3 Be3aHU aTOMHU OpoMa, JOK Cc€ M3HAJ MPCTeHA BPETHOCT NOTEHIIMjAIa CMAbHIIa
3a 2,74%. OBo je y cKkiagy ca pe3ylraruMma JoOWjeHuM 3a cuctem 2,3-mauxiiop-5,8-
muHUTpoHadTaneH. Pasnuka m3mely cuctema ca XJI0poM U OpOMOM ce MOKE IMPUMETUTH aKO Ce
nocMarpajy oudypkoBanu cuctemu 180. Y cinydajy cucrema ca XJIOpoMm, MOMEHyTH OudypKoBaHU
cucreMm 180 je npyru mo yTuiajy Ha MOTEHIMjaje U3HAA UCIUTUBAHOT MOJMHUTPOApOMaTa, 0IMax
n3a cucrema C. Unak, oudyprxosanu cucrem 180 2,3-1ubpom-5,8- tuHuTpOoHAd TAIEH/XIIOPOBOIOHUK
3ay3uma Tpehe MecTo IpH OBOM paHrHpamy. BpeTHOCTH NOTeHIIH]alla Cy MAJIO Mamke HETO Yy CIy4ajy
oudyproanor cuctema 90. Kamga ce BpeaHocTu mpeBeny y MPOIEHTE, IMaj MOTEHIMjaia M3HAJ
MPCTEHA ca XaJIOTEHUM CYNCTUTYyeHTUMa n3HocH 4,30%, a uznan apyror npcrena 4,20%. Ha ocHoBy
NOOHjEeHUX BPETHOCTH CUCTEMH 2,3 -THOpoM-5,8- TuHUTpOHADTAICH/XJIOPOBOJOHUK OH CE Ha OCHOBY
najia BpeAHOCTH MOTeHIMjana Morau nopehatu: OudyproBanu cucreM 90 < 6udpypkoBaHU cUCTEM
180 < moHodypkoBanu cuctem A < MoHo(dypkoBanu cuctem C.

Jlobujene  mame  €IEKTPOCTaTHMYKOT  TOTEHIMjaJla  3a  CHUCTEMeE 1,4-nujon-5,8-
nuHUTpoHadTaeH/xopoBogoHuk (Cruxa 80) He ToOKazyjy oJCTymama oJ paHuje mpuMmeheHux
TPEHJI0BA, Ca M3Y3€TKOM CHCTeMa KOJu caapike (JIyop Kao XaJoreHH CYNCTHUTYEeHT. Y 00a monen
CUCTEMa JI0J1a3H JI0 Taja MoTeHIMjada y mocMaTpaHuM perrjama. [loTeHmnujan u3nag npcTeHa Koju
MMa XaJIoreHe CYIICTUTYCHTE je y MoJien cucteMmy A ca BpenHoctu on 8,49 kcal/mol cmamen Ha 7,52
kcal/mol, nok je n3Ham mpcTeHa Koju Ma HUTPO cyrictutyeHTe ca 13,14 kcal/mol BpennocT cmameHa
Ha 12,35 kcal/mol. To 3na4u aa je moTeHIMjan u3Ha 1 MpBor pcTeHa onao 3a 11,43%, onaocHo 6,01%
W3HAJ Apyror. Y OJHOCY Ha, HA MpUMEpP, BPEAHOCTH J100UjEeHE 32 UCTH MOJENl CUCTEM Y KOjeM CY
XaJIOTeHU CYNCTUTYEHTH Ha Ha(TaleHy aTOMH XJIOpa, OBJE IMOCTOjU 3HAYajHUjU TaJ BPEAHOCTHU
MOTEeHIIMjaNa. JoIl HUXKe BPeIHOCTH Cy IPUMETHE MpH aHainu3u norenuujana cucrema C. Ilorenuujan
W3HAJl IPCTEHa ca XaJloTeHUM cycrnctutyeHTuma usHocu 5,10 kcal/mol, mto je wak 39,93% mamu
MOTEHIIMjal Y OJIHOCY Ha BPEJHOCT W3HAJl UCTOT MPCTEHa y U30JI0BaHOM MouieKyny. M3Han npcrena
KOJU MMa HUTPO CYIICTUTYEHTE Taj mpoueHaT u3Hocu 19,25%. ¥ ob6a mozen cucreMa mpuMETHO je Aa
je MpoIleHar naja noTenujana CKopo Iymio Behu kaaa ce mocMarpajy MmoTeHIUjalu U3Hal MPCTeHa
3a KOJU Cy B€3aHU aTOMHU joJia Y OJHOCY Ha MPOIICHTE Ma/ia y cllydajy MOTeHIMjaja U3Ha ] IPCTeHa 3a
KOje Cy Be€3aHe HUTPO TpyIIe.
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Cnuka 80. Mare enekTpoCcTaTHUKKX TOTEHIH]jasia cuctema 1,4-mujon-5,8-
JTUHUTPOHA(PTAICH/XJIOPOBOJOHUK y opHjeHTanrjama A (sieBo) u C (necHo). Ormcer 60ja je gat Ha
CTpEJHIIM UCIIO Malla, Y YeMy Cy BpeIHOCTH u3paxene y kcal/mol.

3amaxkama Cy HCTa W TPWIMKOM aHAJIW3€ pe3ylnraTa JIOOWjeHHX padyyHameM Mara
CIIEKTPOCTATHYKOT  TIOTEHIMjajla 3a JBa  MOHO(QypkOoBaHa  cucreMa  2,3-mujon-5,8-
aMHATpOoHadTaIeH/XT0poBoOHUK (Cruka 81). IlocmarpameM cucteMa A MOKe ce MPUMETUTH Ja Ce
BPEIHOCT MOTEHITM]jaJIa M3HAJ TIPCTEHA 3a KOjU Cy BE3aHU CYICTUTYEHTH joma cMammiia ca 10,50
kcal/mol na 9,49 kcal/mol, omnocHo 3a 9,62%. M3nmaxg mpcreHa KOju MMa HUTPO Tpyle Kao
CyICcTUTYEHTe BpenHOoCT ce ca 15,60 kcal/mol mpomennia Ha 14,66 kcal/mol y omHOCY Ha UCTy perujy
W3HAJl U30JI0BAHOT MOJIEKYNa. Y TOM Cllydajy ce MoTeHuujan npomMenuo 3a 6,02%. OgyexuBano Beha
MpOMEHa je TPUCYTHA MpU Nopehemy BpeTHOCTH MOTEHIHMjajda TOCMaTpaHUX Perrja W30JI0BaHOT
MOJIEKYJIa M UCTUX peruja u3Haj Mosekyia y mojen cuctemy C. M3Han npcTeHa Koju uMa aTome joja
Kao CyICTUTYEHTE MOTEHIMjall ce cMamuo 3a 23,90 %, a uzHan npyror npcreHa 3a 8,78%. Kana ce
yIopeny yTHIa] MHTepaKIfja XJIOPOBOJAOHUKA ca 1,4-nmujoa-5,8-nmuaurponadraneHom y cuctemy C
Y MHTEPAKIH]ja XJIOPOBOJOHHKA ca 2,3-11joa-5,8-TMHUTPOHA(PTAIICHOM Y HCTOM CUCTEMY, TPUMETHO
j€ Ia oBe MHTepakiuje uMmajy Behu yTuiiaj Ha BpeJHOCTH MOTEHIIMjaa U3HAJ MOJIEKyla y CiIydajy
KaJa ce joJ HaJla3| y nmosioxkajuma 1 u 4.

Hu 6udyproBanu cuctemu He oacTynajy oa npumehenor tperaa. Y oudypkoBaHoM cuctemy
90 je m3Haj mpcTEHa ca XalOTEHUM CYINCTUTYEHTHMa MOTeHIMjan cMmameH 3a 4,00 %, a u3Hajg
MIPCTEeHA ca HUTPO rpymnama kao cynctutyeHtuma 3,01%. [Ipema Tome, nHTEpakiuje Koje ce jaBibajy
y OBOM MOJIeJI CUCTEMY HMajy HajMame YTHIlaja Ha OTEHIMjall U3HA] apOMaTHYHUX MIPCTeHOBA 2,3 -
njoa-5,8-nunutponadranena. Hacynpor Tome, Ipyro MecTo mo yTHIajy 3ay3uma OudypkoBaHU
cuctem 180. Y oBoM cucteMy je MOTEHIMjall U3HA] IPCTEHA 3a KOJU CYy BE€3aHU aTOMHU joJia CMaheH
ca 10,50 kcal/mol na 8,97 kcal/mol, ognocHo 3a 14,57%. OvekoBaHO, U3HAT MPCTEHA 3a KOJU CY
Be3aHe HUTPO rpyme maj je Mmamu (ca 15,60 kcal/mol Ha 14,27 kcal/mol) u uznocu 8,53%. Ykonuko
Ou ce Ha OCHOBY J00MjeHUX pe3ynTara nopehanau cucTeMH MpemMa BpEAHOCTH Maja MOTeHIHjana,
pacriopes; 6u 6uo: 6udypkoBanu cucreM 90 < MOHOPypKOBaHU cuUcTeM A < OM(YpKOBAHU CUCTEM
180 < mono¢yproBanu cucrem C.
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Cnuka 81. Mare eneKkTpoCTaTHUKKUX TIOTEHIH]jalla cucTema 2,3-mujoa-5,8-
JTUHUTPOHA(PTAICH/XJIOPOBOJOHUK Y MOHO(YPKOBAaHUM CHCTEMUMA Yy OpHjeHTaIjama A (rope
neBo), C (rope necHo) u oudyproanum cucremuma 90 (mone neBo) u 180 (mose mecHo). Omcer

00ja je maT Ha CTPENUIIN MCTIOJ Mara, IIPH YeMy Cy BpeHOCTH m3pakeHe y kcal/mol.
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5. 3ak/byuak

Y 0BOj IOKTOPCKO] IUCEpPTallMjd WCIUTHBAH j€ YTHILA] XAJIOTCHUX CYICTUTyeHaTa Ha
JeTOHAOMIIHOCT HUTPOAPOMATHUHUX MOJIEKYyla. Y Te CBpPXE pauyHaTe Cy Mare eJIeKTPOCTATHUKUX
MOTEHIMjajla M3HAJ HEHTPAIHUX PErrja MOJEKYJICKUX MOBPIIH OJa0paHuX HHUTPOAPOMATHUHHUX
MOJIEKYJIa ca XaJJOTEHUM CYIICTUTYCHTHUMa, Kao ¥ EHepruje TUCOLMjalnje HajcIa0ujiX Be3a Y UCTHM.
OpnabpaHu cy MOJICKYJIHU 3a KOje je MO3HATO JIa Cy SKCIUIO3HWBH (TIOMYT MUKPUII-XJIOPUIA U TAKPHUII-
OpoMH[Ia) U KOjU CTPYKTYPHO JINYE Ha MOJIEKYJIE KIITACHYHHX €KCIUIO3UBA. AHAIM3UPAHHU CY U YIIIOBU
n3Mely paBHU HUTPO TPyIe ¥ apOMAaTHYHOT MPCTeHA, Kao MapaMeTap KOju MHIUPEKTHO yKa3yje Ha
neroHaOmiHOCT. [lpoydaBaHu cy M TOJWMIMKIMYHA HUTPOAPOMATHYHH MOJIEKYJIH O YHjO] Ce
JIeTOHAOMIIHOCTH Mayio Tora 3Ha. llopel TMOMEHYTHX HCIHTHBama padyHaTe Cy €Hepruje u
aHaTM3UpaHe HEKOBAJICHTHE WHTEPAKIHWje y IU3ajHUPAaHUM MOJIEN CHCTEMHMa M CHCTEMHUMa
nobujennm nperparoM KemOpuuke 6a3ze cTpykTypHUX mnojataka. Jla Ou ce pacBeTiwia mpupoja
MIPOyYaBaHUX HEKOBAJEHTHMX MWHTEpakiuja, paheHa je M aHamm3a AEKOMIIO3UIMJE EHEepruje.
W3pauynate cy u Buzyanuzosane NCI nospin u Xupigeniose mare.

Jeman on TpenmoBa mpuMeheHUX NMPHIMKOM aHAM3€ Mama eNeKTPOCTATHYKHX MOTEHIHjaia
jecte ma TOTEHIMjald W3HAJ IIEHTpPajJHE pErvje apoMaTHYHOT TPCTEHA KOJU HMMa XaJloTeHE
cyncrutyente omnaja y uusy: F, Cl, Br, |. Hajmo3utnsHUje BpeHOCTH MOTEHITHjala ce jaBJbajy U3HA
MOJIEKyJIa YHjU Cy CYICTUTYEHTH aTtoMu ¢iyopa, JOK Cy HajMamke BPETHOCTH 3a0eexeHe y
cllydajeBUMa KaJla Cy CYNCTUTyeHTH atomu jona. C o03upoM Ja mocToju Be3a usMely
JICTOHAOMIIHOCTH W BPETHOCTH IO3UTHUBHOT EJEKTPOCTATHYKOT TOTEHIHjajla M3HAJ ICHTPATHUX
peruja MoJIeKysa, OBakaB pe3yiTaT yka3yje Ja Cy MOJEKYJIH Koju caapxke Giyop AeTOHAOUITHUJU OJ1
OHHX KOJH CaJp)Ke joJI KAa0 XaJOTeHH CYICTUTYCHT. Y MPHIOT MPEIUIOKEHOM TOBOpPE Pe3yJTaTd
NOOMjeH! U3 U3padyyHATHX Mara eJIEKTPOCTATUYIKOT MOTEHITMjaia 32 MOHO-, JI- U TPUCYIICTUTYHCAHE
TPUHUTPOOCH3EHE, MPU YeMY Cy CYNCTUTYCHTH Ouiu atomu (piryopa, xjaopa, Opoma u joga. Caku
MOJIEKYJI j€ UMa0 CaMo jeJIHY BPCTY XaJIOT€Ha Kao CYNCTUTYCHT (WJIA CYIICTUTYEHTE). 3aHUMJBUBO j€
MPUMETUTH JIa C€ UCTU TPEeHJ jaBjba kox 1,4-auxano-5,8-muHurponadranena u 2,3-auxano-5,8-
TUHUTpOHadTaIeHa. BpeqHocTr moTeHIMjala u3HaA apOMAaTUYHUX MPCTEHOBA 3a KOJU Cy BE3aHHU
xanorenu cyrncruryeHtd (E1) pacty ox MoJiekyina Koju cajpike aToMe joja Ka OHMMa KOjH Cajpike
¢uryop. Ilonoxaj XaloreHWx CYNCTUTyEeHaTa y UCIHMTUBAHUM TOJHMHHUTPOAPOMATUMa HUje MMao
yTHUIaja Ha TpUMENeHH TPEH]I.

Kana ce mocmatpa yruiaj Opoja XaloreHux CyCHTHTyeHaTa Ha IPOMEHY NOTEHIHMjala U3Ha
HUTPOAPOMATHYHOT MOJIEKYJa, HHje mpuMeheH TpeHa KOju ce MOXe NMPUMEHHUTH Ha CBE MOJIEKYJIe
CYIICTUTYHCaHe aTOMOM xajorena. Ha npumep, ca mopactom Opoja aroma piyopa Kao CyrncTUTyeHTa
y TPUHUTPOOEH3EHY BUAJBUB j€ MOPACT BPEJHOCTH MOTEHIMjaja W3HAJ apoMaTHuHOr npcreHa. Ca
Apyre CTpaHe, Kaja Cy XaJOreHH CYIICTHTYEHTH aToMu Opoma WM joja, ca THopacToMm Opoja
XaJIOTEHUX CYICTHTyeHaTa BPEIHOCT MOTEHIHMjaja W3HAJ apoMaTUYHOr NMpcTeHa omaxa. M3 yria
JIeTOHAOWIIHOCTH, KaJa Cy XaJlOTeHH CYICTUTYeHTH aromu (ayopa, ca mopactoMm Opoja
CYICTUTYEHaTa MOJIEKYJH I10CTajy CBE OCETJbUBMJU. Y CiydajeBUMa Kaja Cy CYIICTUTYEHTH aTOMHU
OpoMa M joja, ca mopactom Opoja CylcTUTYeHaTa CMamyje C€ OCETJBHMBOCT MOJjIeKyna. Mosekynu
TPUHUTPOOEH3EHA YMjU CY XaJOTEHH CYNCTUTYEHTH aTOMHU XJIOpa HE MOTY C€ CBPCTAaTH HU Y JelHY
o]l moMeHyTe JBe rpyne. Hajseha BpenHOCT moTeHIMjasla ce jaBJba M3HAJ MpCcTeHa Mosekyna 1,3-
aMxJyop-2,4,6-TpuHUTPOOEH3€EHA, JIOK je HajMama BpeAHOCT W3Haja mpcreHa 1,3,5-tpuxnop-2,4,6-
TpuHUTpOOEH3eHa. [lomeHyTe MpoMeHe TpeH10Ba KOje Ce jaBJbajy Y 3aBUCHOCTH O] BPCTe XaJloreHa
Mory OuTH mocienuna MoryhHocTH Xjopa, OpoMa U joja Ja JJOHHMPA]y €JIeKTPOHE apoMaTHUYHOM
je3rpy ImyTeM pe3oHaHIyje, IITO HUje cllydaj 3a aTtoM ¢uryopa. IlocToju u TpeH Koju ce OJTHOCH Ha
Opoj XaloreHux cyncruryeHata. Pazmuka usmel)y moTeHiujaza Koju ce jaBjbajy U3Ha1 apOMaTUYHUX
npcTeHoBa (IyOpOBAaHUX U JOJAOBAHUX MOJIEKylTa TPUHUTPOOEH3EHA pacTe ca MopacTtoM Opoja
XaJOTeHHUX CYICTUTYyeHaTa.

101



Anekcannapa bynosuh 3akspyyak

Jomr jeHa youeHa MpaBUITHOCT OJHOCH CE€ Ha BPEJHOCTH €HEprHja AUCOIHjalurje Hajcaadujux
Be3a y MoJieKyny. PadyHare cy eHepruje nuconujanuje Be3a y Moliekynuma |-xano-2,4,6-
TpuHHTpoOeH3eHa, 1,3-muxano-2,4,6-tpuaurpodensena, 1,3,5-tpuxano-2,4,6-rpuHUTpOOSH3CHA,
NUKPWI-XJIOpUIa, THKpUiI-Opomuna, 1-6pom-3,5-mumernn-2,4,6-TpuHUTPOOCH3EHA M MOJIEKYIa
1,ADXDN u 2,3DXDN. Tpenn koju ce MOKe MPUMETUTH jeCTe JIa je Y XaJIOT€HO CYIICTUTYHCAHOM
HUTPOAPOMATHYHOM MOJIEKYITy Hajcinabuja ona C — N Be3a u3Mmel)y apoMaTHYHOT NMPCTEHA U HUTPO
rpyne Koja je TPOCTOPHO HajOnmmKka XaJlloTEeHOM CYNCTHTYeHTy. Koa MOHOUIMKIMYHHX
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJIa KOjH MMajy jelaH XaJOTeHH CYIICTUTYSHT TO je HUTPO Ipyla Koja ce
HaJIa3| y Ort0-110JI0%Kajy Y OJIHOCY Ha XaJOTeHH CYICTUTYEHT. TO Cy moKa3ayu pe3yiTaTH aHalln3e
eHepruje Iucolujalje Be3a y MoJIeKyiauma l|-xano-2,4,6-TpuHUTpoOCH3eHa, MUKPII-XIIOPHIA,
nukpui-opomuna  u - 1-Opom-3,5-mumernn-2,4,6-tpunutpoben3ena. Ha  ocHOBYy  eHepruja
JHMCOIMjaIije Be3a y MoJiekynuMma 1,3-nuxano-2,4,6-TpuHUTpoOCH3eHa MOXe Ce 3aKJbYUUTH Jia Y
cllydajy Kaja y MOJIEKYJIy IOCTOje JBa XaJoreHa CYICTUTyeHTa Koju cy mehycobHo y meta-
MoJIoXKajuMa, Hajcaduja Be3a y moJiekyiny he 6utu C-N Be3a usmel)y apoMaTUdHOT IPCTEHA U HUTPO
rpyme Koja ce Hajla3u u3Mel)y Ta JiBa XaJloreHa CYNCTUTYEHTa, OJIHOCHO Yy Ort0-Tiosioxkajy y OJHOCY
Ha oba. O Hajcmadujoj C — N Be3u y 1,3,5-tpuxano-2,4,6-TpuHATPOOCH3EHUMA Y OBOM KOHTEKCTY
HEMa CMUCJIA JUCKYTOBATH jep Cy OKPY)KEHa CBE TPH HUTPO T'pyIe Be3aHE 3a apOMATHUYHO je3rpo
ucra. Kama ce mocmarpa yruiaj Bpcrte xajoreHa Ha eHeprujy Hajcmadbuje C — N Bese, MOXKe ce
MPUMETUTH TPEHII Ja Cca TOPAacTOM aTOMCKOT IOJIYIIPEYHHKA XaJOTeHOT CYIICTUTYEHTa Olaja
eHepruja qucotmjanuje Hajcnadbuje C-N Bese. To ce Hajoosbe BN U3 eHepruja auconnjanuje C — N
Be3a y MoJiekyimMa 1-xano-2,4,6-tpuanutpoOen3ena, 1,3-muxano-2,4,6-rpuantpobensena, 1,3,5-
Tpuxano-2,4,6-rpuaurpodensena u 1,4DXDN. ¥V cBuM nmoMeHyTHM TpylaMa Koje uMajy UCTH Opoj
XaJIOTEHUX CYNICTUTyECHATa MO3UIIMOHUPAHNX Ha UICTHM MecTHUMa, Hajeeha je BpeaHocT enepruje C —
N Bese kaZa Cy XaJOT€HU CYNCTUTYEHTH aToMH (piiyopa, a HajMama y Cydajy MOJICKYJa YHjU CY
CYIICTUTYEHTH aToMH joja. Ca CTaHOBMINTA JCTOHAOMIIHOCTH, HAJOCETJHUBUjU O Tpebano na Oymy
MOJIEKYJIA YHJH CYy XaJOT€HH CYIICTUTYEHTH aTOMHU JoJ1a jep je MOTPEOHO YIOKHUTH HajMambe SHEPTH]e
na ce C — N Besa (,,Be3a-okuymau’) y muMa packune. Hajmame ocerspbuBu OM Tpebano nma Oymy
MOJIEKYJId KOju canpke ¢uyop. Pasnor 3a oBakaB TpeHa Om Morao nma Oyae ympaBo TOpacT
noxynpeunnka Hu3 17. rpymy [leproaHor cuctema enemMeHarta jep ca mopacToMm MoJIyIpedyHrKa pacTy
U CTepHE cMeTHme m3Mel)y xajoreHor cymctuTyeHTa u HuUTpo rpyme. [lopehema pamu, eHepruje
mucorjaryja Hajeaadoujux C-N Besa y Mmosnekynuma 2,3DXDN ce He pasznukyjy MmHOTO, 0€3 0031pa
Ha TO KOJH Cy XaJIOTCHU CJIEMEHTHU CYIICTUTYCHTH JUHUTpOoHadTaneHa. To je cacBUM OUEKUBAHO jep
Cy XQJIOTCHU CYIICTUTYCHTH M HUTPO TPYIE Y OBUM MOJICKYIMMa TO3MIIMOHUPAHH TaKO Jia CTEPHO
HeMajy Beher yrumaja jemHu Ha apyre. AHajau3a HEKOBAJICHTHUX HMHTEpAKIHja y MOJEKyJIUMa
1,4ADXDN mnoTBpamiia je mocTojame 0A00JHUX MHTEpaKiHja u3Mel)y XaJOoreHHUX CYINCTHTyeHaTa U
HUTpO Tpyna. Ca MPETIOCTAaBKOM O YTHIA]y CTEPHUX CMETHHM CIaXy Ce W pe3ynraru nopehema
TOP3UOHOT yriia u3Mel)y paBHHU y K0jOj JIe)Ke apoMaTHuHa je3rpa IMHUTpoHadTalleHa U PaBHH y KOjO]
nexxe HUTpo rpymne 3a ontumuzoBane cucteme 1,4DXDN u 2,3DXDN monekyma. Y cinydajy
1,ADXDN wMomnekyna yrao pacte ca MOpacTOM MOJYIMpEeYyHHKa XaJoreHor cymnctutyeHrta. [Ipu
aHalM3M reoMeTpujckux mapamerapa moisiekyna 2,3DXDN nuje mpumehen oBakaB TpeHz, Beh je
BPEIIHOCT yIJia 3a CBA YETHPHU MOJICKYJa CinyHa. Minak, MOJIeKyJiu U3 OBE Ipylie HUCY TUIaHAPHU, TE
ce MO)XE€ HAcIyTUTH YTHLA] XajoreHa W Ha Hajcmabuje C — N Be3e y OBOj MCIIUTUBAHO] TPYIU
Mosiekyna. CaMMM THM ce cMamyje eHeprercka Oapujepa 3a packuJame MOMEHyTe Be3e, Te ce
OJIaKIIaBa JEKOMIIO3MIIMja MOJIeKyna. BUTHO je HamoMeHyTH Jla BPEJHOCTH TOP3MOHMX YIJIOBA HE
MOTY HOCTYKMTH Kao Mpeln3aH napaMerap Mpu NpoleH! AeTOHAOUITHOCTH MOJIEKYJIa.

Pasmarpan je u yrunaj Opoja MCTHUX XaJOr€HMX CYICTUTyeHaTa Ha BpPEAHOCTH EHEepruje
Hajcnabuje C — N Be3e aHaIM30M pe3ynraTa eHepruja aucouujanuja C — N Beza y Mosekynuma 1-
xano-2,4,6-TpuHUTpoOCH3EHA, 1,3-nuxano-2,4,6-rpuHUTpoOCH3eHa U 1,3,5-tpuxano-2,4,6-
TpuHUTpoOeH3eHa. Ha oCHOBY m00MjeHHX BPEIHOCTH 3aKJby4E€HO je Jia je HajTeXe PaCKUHYTU
MIOMEHYTY Be3y Y MOJEKyJIMMa KOJjU HMajy jeJaH XaJOreHH CYNCTUTYeHT. Y cly4ajy
MOHOCYIICTUTYHCAHUX TPUHUTpOOEH3eHa BpemHocTu eHepruje aucormjanuje C — N Bese cy y
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pacriony ox 57,29 kcal/mol (xanmorenu cymcrutyent arom joma) go 60,60 kcal/mol (xamorenu
CYICTUTYEHT atoM (iyopa). HajMame BpeIHOCTH SHEPTHUje JUCOIMjallt]je jaBJbajy C€ Y MOJICKYIHMMa
KOjU MMajy [IBa UCTa XaJOreHa CYNCTHUTYEHTa. BpeIHOCTH MOMEHYTHX CHEepruja Cy y pacrioHy OJ
53,15 kcal/mol (xanorenu cyncruryent jon) no 58,22 kcal/mol (xanorenu cyncruryeHT diyop).

XaJloTeH! eJIeMEHTH HMMajy MOryhHoCT rpaljema KapakTepUCTUYHE BPCTE€ HEKOBAJICHTHUX
MHTEpaKIHja Koje Ce ¥ 30BY 10 BHMa. McTpaXkuBameM yTullaja XaJoreHIX HHTEPaKIija Ha IPOMEHE
BpPEIHOCTH TMOTEHIMjajla W3HAJ apOMAaTUYHOT je3rpa HCIHUTUBAHUX MoOJIEKyJa mnpumeheHo je
HEKOJIMKO MPAaBHIIHOCTH. VciuTHBaHe Cy XaJoreHe MHTEPaKIHje y AN3ajHUPaHUM MOJIEN CUCTEMUMa
u3Melly Mayior TMoJlapHOr MoJsiekyiaa koju caapxu xamorenn ejigement (HClI waum HBr) wu
MOHOIMKJIMYHOT HUTPOApOMaTa KOjU MMa jeJlaH XaJIOTeH! CYIICTUTYCHT (MUKPHI-XJIOPUJ, TUKPHII-
opomua wm 1-6pom-3,5-mumernn-2,4,6-tpuautpodensen). Pasmarpane cy Tpu reomerpuje. Y
JeIHOj Cy MOHOUMKIMYHU HHUTPOAPOMATH MMAJH YJOTY JOHOpAa MPEKO XaJOTeHOT CYNCTHTYEHTa
(Mozen cucteM A), y Ipyroj yJory akienropa y XxajJoreHuM uHTepakijama (Moen cuctem C), a 'y
Tpehoj cy xajoreHu u3 o6a MoJIeKyjla HHTEparoBajid MPEeKO pervja MO3UTHBHUJET MOTeHIH]jaNa (o-
mynsbuHa) (Moaen cucreM B). Ilopehemem HajcTabumHMjuUX cTama 3a CBAaKy OJ I'eOMeTpHja
npumeheHo je na je Tpeha reomMeTpuja €eHEpreTcku HajMame MMOBOJbHA. 3a HAjCTaOWIHMjA CTamka y
cuctemy nukpui-opomua/HCI, 3a npeocrane nBe reomerpuje ypaheHu Ccy netajbHHUjU TPOPAYYHH.
JloOujeHn pe3ynTaT Ccy y CKIaay ca pe3yiaTaTuMa JooujeHuM koMmOuHamjom MP2 u aug-cc-pVTZ
0a3HOT ceTa, T€ Cy OCTalle EHEepruje MHTEPaKIMja padyyHaTe TOM KOMOWHAIMjOM METOJie U Oa3HOT
cera. Pesynratu cy mokaszanu jia cy, y cucreMuMa nukpwui-xiaopua/HBr u nukpui-6pomua/HBr,
HajCcTaOWIHUJU MOJIeN cucTeMu y kojuMa je HBr akuenrtop y xanorenoj unrepakuuju. Kaga je manu
nmosapan MoJiekya HCI, y Behunu ciydajeBa je crabuiHMja reoMeTpHja y KOjoOj je 0Baj MOJIEKYIT
JOHOP Yy XaJloreHoj uaTepakiuju. Mzyserak je cucrem mukpui-xaopua/HCl y kojem ce nHTepakimja
OCTBapyje MPEeKO UCTE BPCTE XaJOTECHA, TC BAXKHY YJIOTY HMajy U TPyIe/aTOMH 3a KOje Cy TH XaJOTCHH
Be3anu. Kako Ou ce wucnurana mpupoja HWHTEpaKildja y CBHM TeoMmeTpujama, ypaheHa je
JIEKOMITO3HIMja eHepruje 3a cucrteM mukpui-Opomu/HCIl. Amnamuszom mo0ujeHHX pe3yaTara
3aKJbYYCHO je J1a je y Mojzen cucremy A oj Hajpeher 3Havaja eneKkTpoCTaTHYKa KOMIIOHEHTa. 3a
cTabmim3aiujy Mojen cucremMa B je HajOMTHHja aucriep3rOHa KOMIIOHEHTA, IITO je OWilo U
ouekuBaHo. Y mojen cucreMy C aucriep3noHa KOMIIOHEHTa MMa OKO TpHW Iyra Behu yneo on
enexktpocrarnyke. [1o uctoM npunnuny cy ausajuupanu moaen cuctemu 1,4ADXDN/HCI, ¢ tum na
Mozen cucteM B Huje y3eT y pasmaTpame jep ce MOoKa3ajlo Ja HeMa IMPEBeIUKOr 3Haudaja. Y
Mosekynmuma 2,3DXDN xanoreHu CyncTUTYeHTH c€ Hajla3e y BUIMHAIHUM I0JIOKajuMa, T€ Cy
Moryhe u oudypkopane nnrepakuuje uszmehy monexyna 2,3DXDN u xmopoBogonuka. Pazmarpana
Cy IBa ciydaja. Y mpBoM mosuiukianaan Hurpoapomar u HCI nexe y mucroj pasuu (budyproBanu
cuctem 180), a y IpyroM ce paBHU y KOjUMa JIe)Ke OBa JIBa MOJIEKyJa Haiaze moj yrioM o 90°
(budypxosanu cucrem 90). [lopen 6udyproBaHUX, UCHTUTUBAHE CY U MOHO(PYPKOBaHE MHTEPAKIUje
ucror Tuma kao u y cuctemuma 1,4DXDN/HCI. V cucremuma y Kojuma cy XaJOreHd CYIICTUTYECHTH
Ha HagTaseHy atoMu (uIyopa U XJIOpa, Hajjadye MHTepakuuje 3abenexxeHe cy y reomerpujama C.
[Ipema Tome, goHopu cy monekynu 1,4DXDN u 2,3DXDN npeko atoma ¢uryopa wiu xjopa, J0K je
XJIOPOBOJOHUK AaKUENTOp Yy XaJIOreHUM HWHTEpakiHjama. Y claydajeBUMa KaJa Cy XaJoreHu
CYICTUTYEHTH apOMaTHYHOT MOJIEKyJa aTOMU OpoMa, TI0Ka3ajio ce Ja je OJ] 3Hayaja MoJI0Kaj OBUX
atroMa y MoJsiekyny. Kazna cy onu y nonoxajuma 1 u 4, HajcTaOMIIHKjU je MOJIEN CUCTEM A, JIOK je
mozen cucteM C ctaOwiHUjU Kaja ce aToMM OpoMa Hainasze y mnoJsioxxajuma 2 u 3. Enepruje
MHTEpakKIfja y CHCTEMUMa y KOjUMa Cy XaJIOr'€HU CYIICTUTYEHTH Ha Ha(TalleHy aTOMH joAa yKa3yjy
Ha To na Mmouyekyan 1,4DXDN u 2,3DXDN mnpedepupajy ynory axumentopa y XaJOreHHM
MHTepakKIfjamMa, OJTHOCHO HaJCTaOMIIHUJH je MOJien cucTeM A. YKOJHUKO ce y3Me y 003up J1a ce, ako
Cy Be3aHHM 32 UCTU MOJIEKYJI, G-UIYIJbMHA, Ka0 ¥ BPeTHOCT MOTEHIMjajla y OKBUPY HUcTe, noBehasa o1t
¢byopa ka joay, 10OUjeHU PEe3yATaTU Cy CACBUM OYECKHBAHHU.

33KJ’by‘IaK KOjI/I Ou Morao Ja CC U3BCAC Yy BC3U Ca XaJIOTCHUM I/IHTepaKI_II/IjaMa jeCTe Ja C€ OHC
MOTY y1'IOTp66I/ITI/I 3a (bHHa noacimaBama HOTeHHI/IjaHa HU3HaJ OHCHTPAJIHEC pemje MOJICKYJICKC ITOBPIIN
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BHCOKOEHEPreTCKUX MOJICKya. IbiX0B yTHIIaj Ha TOTEHIIM]jaJI Y BEJIMKO] MEPH 3aBHCH O] TEOMETPH]e
cucTeMa, OJHOCHO O] JIOHOPCKO-aKIENTOPCKUX yiora. 3a CHUCTeME KOje YMHE MOHOIMKIMYHH
HUTpOApOMaT, Koju uMa jemaH xanoreHu cyncrutyeHt, u HCI/HBr wuspauynare cy wmame
eJIEKTPOCTATUYKUX MOTeHIHjana 3a reomeTpuje A u C 3a pacrojama ca HajHHKOM eHeprujom. [IpBo
je mpumeheno na he mohu 1o maja moTeHIMjala U3HA IEHTPAITHE PETHje MOJICKYJICKE TTOBPIIU 0e3
o03upa Ha IOHOPCKO-aKIENTOpcKe yrnore. Mmak, pa3iuka MoCcToju. YKOJIMKO Malld MOJIEKYN KOju
campKu y ceOM aroM XalloTeHa HMMa YIOTY JIOHOpa y XaJOreHOj HMHTEPaKUHWjH, a XaJOreHO
CYNCTUTYHCAaHH MOHOLUMKIMYHH HUTPOAPOMAT YJIOTY aKIEeNTopa, IMaj MOTEHIMjaia He Ipea3u
4,50% (cucrem mukpmi-opomu/HCI). Melytum, ako XanoreHo CynCTUTyMCaHH HHTPOApoOMaT
Ipey3Me YIIOTY JIOHOpa y XaJOT€HOj MHTEPAKIUjH, IOTeHIIMja)I onaaa u a0 15% ox BpeaHOCTH 3a
M30JI0BaHKM MOJIeKya (cucteM 1,-6pom-3,5-mumerni-2,4,6-tpunurpobensen/HCI). Uspauynate cy u
Mare eJeKTPOCTATHYKOT MOTeHIMjasa 3a eHeprercke MuHuMyme cucrema 1,4ADXDN/HCI wu
2,3DXDN/HCI. ¥V cnyuajy 1,4ADXDN/HCI, y monen cucteMy A mnpuMeTaH je TpeHA Maja
MOTEHIMjala U3HaJ 00a MpCTEeHAa KaKO CE XaJOT€HU CYICTUTYSHTH MEmajy ol (iayopa Ka jony.
[IponienTyanno, nmpomeHa mnorteHuujaina He mpenasu 11,43% wuszHag mpcTeHa 3a KOjU Cy BE3aHU
XaJIOT€HU CYNCTUTYEHTH, OJHOCHO 6,01% M3Hax mpcTeHa 3a Koju Cy BE€3aHE HUTPO Ipyle (CUCTEM
1,ADIDN/HCI). 3nauajuuje mpoMeHe TOTEHIMjana omaxeHe cy y wmoaen cucremy C, 1mTo
MpeACTaBba jOII jeaHy TpaBUIHOCT. [IpomMeHa moTeHIMjala W3HAJ MPCTEHA 3a KOjU Cy BE3aHU
XaJIOT€HH CYNCTUTYEHTH je y pacniony ox 24,06% (cuctem 1,4DBDN/HCI) no 4ak 44,63% (cuctem
1,ADFDN/HCI), nox je u3Han npcreHa 3a Koju Cy Be3aHe HUTpo rpyne nmpomena ox 11,41% (cucrem
1,ADBDN/HCI) mo 23,43% (cuctem 1,4DFDN/HCI). OBo cy Benuke nmpoMeHe MOTEHIHjala Koje y
3HAYajHOj MEpU MOTY YTUIIATH Ha ocoOuHe Mojiekyna. Ananu3zom cucrema 2,3DXDN/HCI y mozen
crucTeMuMa A IpUMeTaH je 1aJl BpeAHOCTH TIOTEHIIMjaJia KaKo CE XaJOTeHH CYIICTUTYEHTH MEHbajy O]l
dbayopa ka jomy. 3ampaBo, camMO y TOMEHYTHM CHCTeMHUMa TpuMmeheH je TpeHJ OBOTr THIA.
Haj3nauajauja nmpoMena norenijaia jasba ce y cuctemy 2,3DIDN/HCI y kojem moTeHnujan u3xam
MIPCTEHA 3a KOJU Cy BE3aHU XaJIOI'€HM CYNCTUTYEHTHU omaja 3a 9,62%, a u3HaJ npcTeHa 3a Koju cy
Be3aHe HUTpo rpyne 3a 6,02%. U y oBom ciydajy, uHTepakiuje y moaen cucremy C moBojae 10
Hajsehux TpoMeHa BpPEIHOCTH TMOTEHIHWjana. V3Ham TpcTeHa 3a KOju Cy BE3aHW XaJOTeHU
CYIICTUTYCHTH TIpoMeHe cy y pacmnony of 23,90% (cuctem 2,3DIDN/HCI) mo 33,91% (cucrem
2,3DFDN/HCI), oarocuo ox 8,78% (cuctem 2,3DIDN/HCI) no 11,09% (cuctem 2,3DFDN/HCI)
W3HaJ TPCTEHA 3a KOjU Cy Be3aHe HHUTpPO Tpyrne. Kao mrTo ce MOXe NPUMETUTH, HajMambe
MpOIeHTyalHe TIpoMeHe y Mojen cucremuma C cy Behe o mpoleHTyanHo HajBehux mpomeHa y
Mozen cuctemuMa A. [IpomMeHe BPETHOCTH EIEKTPOCTATHYKOT IMOTEHIWjala y OH(PYpPKOBaHUM
cucremuma 90 cy IPOICHTYaTHO Mame OJ1 IPETXO0IHA J[Ba MOJIENI CUCTEMa M HE Ipesia3e BPeIHOCT
0114,00% (cuctem 2,3DIDN/HCI). ¥V 6udyproBanum cucremuma 180 mpomene cy Behie, mpu uemy je
[0 BPEJAHOCTH Haj3HauajHuja oHa y cucremy 2,3DIDN/HCI. V oBom ciyuajy ce u3Haj mpcTeHa 3a
KOjH Cy Be3aHH aTOMH joJia MOTCHIIMjall Merba 3a 14,57%, a u3Haj mpcTeHa 3a KOju Cy Be3aHe HUTPO
rpyrme 3a 8,53%.

VYpahena je nperpara KemOpuuke 6a3e CTpyKTypHUX IOJaTaka Kako Ou ce J0OUIU Mmoaanu o
peaTHUM HHUTPOAPOMATHUYHMM CHUCTEMHMMa Ca XaJIOTEHUM CYICTUTYEHTHMa Yy Kojuma cy moryhe
xajoreHe uHTepakuuje. Ilpema nobujenum pesynratuma, y Hajsehem Opojy CTpyKTypa XaloreHu
eIeMEHTH Ce Halla3e Ha pacTojamkMa 3,6-3,8 A. BpesHOCT BaJeHTHOT yriia KOju Ipajie YrJbeHUK U3
apoOMaTUYHOT IIPCTEHA 32 KOjU je Be3aH XaJOTeH, XaJoreH 1 aToM Oorar eJleKTpoHUMa je Hajuenrhe y
pacriony o 150° no 155°. HajmoBosbHM]a OpHjeHTalM]ja je aHTHIapallellHa, ILITO yKa3yje Ha Hajsehu
O0poj cTpykTtypa ca Top3uoHHM yriaom 170°-180°. M3pauynare cy mame eneKTPOCTATHUYKUX
MOTEHIMjaja 32 MOHOMEpE U AUMepe 01a0paHuX CTPYKTypa. YpaheHa je ¥ aHanu3a HeKOBaJIEHTHUX
MHTepakiyja 3a ucre cucreme. [Ipumeheno je na ce pesyaratu JOOHMjeHU y TU3ajHUPAHOM MOJIEN
CHCTEMY y BEJIMKOj MEpH IOKJIAMNajy ca pe3yaTaTuMa M30J0BAHUX PEATHUX CHUCTEMa MpEy3eTHX U3
KemOpuuke 6a3e cTpyKTypHHX MojaTaka. M3padyHar je yieo XaJoreHUX MHTEpaKIHja Y YKYITHUM
HEKOBAJIECHTHUM HMHTEpaKIMjamMa y ojJa0paHuM CTpyKTypama u3 06a3e mojaaraka. OHO IITO ce MOXe
3aKJbYYUTH HAa OCHOBY H3/BOJEHMX CTPYKTypa jecte Aa je MoryhHoct (opmupama OBOT THIA
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MHTEpaKIyja (CaMUM THM U HBUXOB yI€0) YCIOBJbEHA PA3IMYUTUM (DaKTOpUMa, Kao MTO Cy Opoj
XaJOTeHHUX CYIICTUTYEHATa y CTPYKTYPH U OpHjeHTAIlHja MOJIEKYJa Y KPUCTAITHO] PELIETKH.

CBu pesynratu 100UjeHr Y UCTpaKuBambUMa 00yxBaheHUM OBOM JOKTOPCKOM JIHUCEPTALUjOM
yKa3yjy Ha TO Ja XaJIOTeHH CYICTUTYEHTH HUMajy YTHIaja Ha MapaMeTpe KOju yKaszyjy Ha
JIeTOHAOMIIHOCT MOJIEKYJia. AHATM3UPaH je HU3 TEOPHJCKUX M EKCIIEPUMEHTATHUX MapaMerapa 3a
KOje je IOKa3aHO Jia MPEeCTaBJhajy WHAUKATOPHU JIETOHAOWIHOCTH (IIOIYT Mara eJIeKTPOCTATUIKOT
MOTCHIIMjaIa, CHepruja AUCOLUjaIlje Be3e U TOP3UOHMX yriioBa). CBU pe3ynTaT yKa3yjy Ha TO Ja
Cy OBU MOJICKYJIH BHCOKOCHEPTeTCKH, W Jla XaJlOTEHUM Be3aMa MOXKE Ja CE IOJIeIIaBa HUXOBa
neroHaOmiHOCT. McTpaknuBamuMa MpeicTaB/beHNM y OBOM Pajly NIOKa3aHo je Ja Cy 11, Kaaa ce paju
0 HUTPOAPOMATUYHUM MOJIEKYJIMMa KOjH MMajy XaJIOTeHEe CYIICTUTYEHTE, O] 3Havaja BPCTa XaJloTeHa,
Opoj XaJIOTEHUX CYIICTUTYEHAaTa, ’bUXOBH MOJIOKAJU ¥ TEOMETPUjE CUCTEMA Y KOjUMa OHU (GopMHUpajy
xasoreHe uHTepakiyje. JlobujeHn pe3yaraTtd TOBOpe y MPWIOT TOME Jia je TOTPeOHO NaTh BUIIE
3Hay4aja OBOj KJIACH JeUHEHha MPU TU3aJHUPahy HOBUX YMEPEHO JIETOHAOMITHUX BUCOKOCHEPTETCKUX
Marepujaia.
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7. Ilpwnjao3mn

IIpujgor A. Kapre3njaHcke KOOPAMHATE ONTHMH30BAHUX MOJIEKYJIa TPHHUTPOOEH3€eHA ca

XaJOr¢HuM CYIICTUTYCHTHMA

Taobena Al. Koopaunare ontumusoBane ctpykrype FTNB

ITTOO0OZ00Z200Z2000000

-1.2463860000
-0.5241080000
0.8669630000
-0.5241080000
0.8669630000
1.5411360000
-1.2228980000
-0.6399750000
-2.3021530000
-1.2228980000
-2.3021530000
-0.6399760000
3.0312920000
3.5873270000
3.5873270000
-2.5695030000
1.4105620000
1.4105620000

0.0000000000
1.2078430000
1.2168580000
-1.2078420000
-1.2168590000
0.0000000000
2.5233610000
3.4635620000
2.5643660000
-2.5233610000
-2.5643660000
-3.4635610000
0.0000000000
-1.0978090000
1.0978080000
0.0000010000
2.1610790000
-2.1610800000

0.0000000000
-0.0057140000
0.0172950000
0.0057140000
-0.0172950000
0.0000000000
-0.0467650000
0.4919010000
-0.6303910000
0.0467650000
0.6303920000
-0.4919020000
0.0000000000
0.0068000000
-0.0068000000
0.0000000000
0.0478860000
-0.0478860000

Tabena A2. Koopaunare ontumuszoBane ctpykrype CITNB

ITOOO0OZ200Z200Z2Z000000

1.0593680000
0.3196440000
-1.0712550000
0.3196440000
-1.0712560000
-1.7476010000
0.9829290000
0.5327740000
1.8881530000
0.9829280000
1.8881500000
0.5327740000
-3.2368210000
-3.7931910000
-3.7931900000
2.7786710000
-1.6178410000
-1.6178420000

0.0000000000
1.2003550000
1.2143760000
-1.2003550000
-1.2143750000
0.0000000000
2.5353460000
3.3858100000
2.6817490000
-2.5353470000
-2.6817520000
-3.3858090000
0.0000010000
-1.0978950000
1.0978960000
0.0000000000
2.1562000000
-2.1561990000

0.0000010000
-0.0071860000
0.0280510000
0.0071870000
-0.0280500000
0.0000000000
-0.0547560000
0.7114760000
-0.8697710000
0.0547560000
0.8697730000
-0.7114790000
0.0000000000
-0.0063330000
0.0063330000
0.0000000000
0.0705800000
-0.0705800000

Tabena A3. KoopnuHare ontumusoBane cTpykrype BrTNB

C

C
C
C

-0.6713390000
0.0693650000
1.4608170000
0.0693650000

0.0000000000
-1.1990510000
-1.2139720000

1.1990510000

0.0000000000
0.0076570000
-0.0299300000
-0.0076570000
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ITIWO0OZ0O0Z00ZOO

1.4608170000
2.1376150000
-0.5847120000
-1.4693980000
-0.1471540000
-0.5847120000
-1.4693980000
-0.1471550000
3.6264060000
4.1831170000
4.1831170000
-2.5554120000
2.0078390000
2.0078390000

1.2139720000
0.0000000000
-2.5396060000
-2.7022900000
-3.3777780000
2.5396060000
2.7022900000
3.3777780000
0.0000000000
1.0978680000
-1.0978670000
0.0000000000
-2.1554650000
2.1554660000

0.0299300000
0.0000000000
0.0548370000
0.8889210000
-0.7319920000
-0.0548370000
-0.8889210000
0.7319920000
0.0000000000
0.0101490000
-0.0101490000
0.0000000000
-0.0741040000
0.0741040000

Tabena A4. Koopaunare ontumusoBane ctpykrype I TNB

IT-00Z200Z200Z2000000

0.3186190000
-0.4281390000
-1.8204730000
-0.4281390000
-1.8204730000
-2.4984500000

0.2145960000
-0.2871860000

1.1608500000

0.2145960000

1.1608490000
-0.2871870000
-3.9869230000
-4.5437160000
-4.5437160000
2.4230050000
-2.3659710000
-2.3659720000

0.0000000000
-1.1964120000
-1.2130220000
1.1964120000
1.2130220000
0.0000000000
-2.5459560000
-3.3913510000
-2.7087150000
2.5459560000
2.7087150000
3.3913510000
0.0000000000
1.0980020000
-1.0980030000
0.0000000000
-2.1557980000
2.1557980000

0.0599770000
0.0494250000
0.0329770000
0.0494250000
0.0329770000
0.0431760000
0.0629260000
-0.6764410000
0.8278350000
0.0629260000
0.8278340000
-0.6764410000
0.0355500000
0.0328540000
0.0328540000

-0.1073120000
0.0010010000
0.0010010000

Tabena A5. Koopaunare ontuMusoBane ctpykrype F2TNB

C0Z200Z200Z2000000

-1.2270300000
-0.0129360000
1.2147350000
-1.2010550000
0.0165020000
1.2175230000
-0.0287160000
0.5759270000
-0.6441990000
-2.4455550000
-3.4953290000
-2.3121660000
2.4800270000
2.4093460000
3.4784730000

0.5394720000
1.2377180000
0.5655600000
-0.8662280000
-1.5384000000
-0.8391170000
2.7256190000
3.2443270000
3.2865630000
-1.6860440000
-1.1156540000
-2.8784030000
-1.6257480000
-2.7967420000
-1.0515940000

0.0051000000
0.0153370000
-0.0033890000
0.0079460000
0.0017100000
-0.0259730000
0.0603200000
0.9929430000
-0.8398790000
0.0101880000
-0.2729140000
0.2854810000
-0.0821260000
0.2898100000
-0.5082000000
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F
F
H

-2.3544520000
2.3310800000
0.0272080000

1.2346910000
1.2797390000
-2.6286620000

0.0442880000
0.0077300000
0.0308430000

Tabena A6. Koopaunate ontumuzobane crpykrype CI2TNB

I0O000Z00Z00Z000O0OOO

1.2325900000
0.0000000000
-1.2325900000
1.2070040000
-0.0000010000
-1.2070050000
0.0000010000
-0.0069690000
0.0069720000
2.4425470000
3.4059540000
2.3772710000
-2.4425490000
-2.3772740000
-3.4059550000
2.6823110000
-2.6823100000
-0.0000020000

-0.3720500000
-1.0391150000
-0.3720520000
1.0344610000
1.7236070000
1.0344600000
-2.5328140000
-3.0692520000
-3.0692520000
1.8665250000
1.4399730000
2.9341470000
1.8665240000
2.9341430000
1.4399740000
-1.2984960000
-1.2985000000
2.8135660000

0.0216290000
0.0000010000
-0.0216280000
0.0142290000
0.0000000000
-0.0142270000
0.0000000000
-1.1010330000
1.1010330000
0.0081370000
-0.6215410000
0.6176450000
-0.0081370000
-0.6176490000
0.6215440000
0.1036310000
-0.1036320000
0.0000000000

Tabena A7. Koopaunate onTuMu3oBane cTpykrype Br2TNB

TWWOOZO00Z00Z2000000

-1.2334610000
0.0000000000
1.2334610000

-1.2066870000
0.0000000000
1.2066870000
0.0000000000

-0.0125360000
0.0125360000

-2.4375040000

-3.3898950000

-2.3796210000
2.4375040000
2.3796210000
3.3898950000
-2.8233240000

2.8233240000
0.0000000000

0.0739650000
0.7416180000
0.0739650000
-1.3318870000
-2.0222560000
-1.3318870000
2.2371590000
2.7743980000
2.7743970000
-2.1719200000
-1.7605230000
-3.2318300000
-2.1719200000
-3.2318300000
-1.7605220000

1.0875020000
1.0875020000
-3.1122120000

0.0022080000
0.0000000000
-0.0022090000
-0.0043150000
0.0000000000
0.0043150000
0.0000000000
-1.1006630000
1.1006630000
-0.0276530000
-0.6838070000
0.5962730000
0.0276530000
-0.5962730000
0.6838070000
0.0788350000
-0.0788350000
0.0000000000

Tabena A8. KoopnuHare ontumusoBane cTpykrype 12TNB

O0O00O0O0

0.0000000000
0.0000000000
0.0000000000
0.0067140000
0.0000000000

1.2391580000
0.0000000000
-1.2391580000
1.2056240000
0.0000000000

-0.1656580000
0.4963160000
-0.1656580000
-1.5717660000
-2.2634650000

120

ITpunor



Anekcannapa bynosuh

C
N
)
)
N
)
)
N
)
)
I

I

H

-0.0067140000
0.0000000000
-1.0996540000
1.0996540000
0.0337490000
0.6661310000
-0.5639220000
-0.0337490000
0.5639220000
-0.6661310000
-0.1048160000
0.1048160000
0.0000000000

-1.2056240000
0.0000000000
-0.0439620000
0.0439620000
2.4295230000
3.3962230000
2.3576260000
-2.4295230000
-2.3576260000
-3.3962230000
3.0208370000
-3.0208370000
0.0000000000

-1.5717660000
1.9933170000
2.5321750000
2.5321750000

-2.4234070000

-2.0048310000

-3.4973880000
-2.4234070000

-3.4973880000
-2.0048310000

0.9650980000

0.9650980000

-3.3532680000

Tabena A9. Koopaunare ontummuszoBane ctpykrype F3TNB

MTTMTTOO0OZ2Z00Z200Z2000000

-1.2105500000
0.0000020000
1.2105510000

-1.2124450000

-0.0000020000
1.2124430000
0.0000030000
0.7207350000

-0.7207260000

-2.4970540000

-3.3596990000

-2.5710180000
2.4970500000
3.3596960000
2.5710120000

-2.3589650000
2.3589680000

-0.0000030000

0.6986720000
1.4003010000
0.6986690000
-0.7004980000
-1.3975510000
-0.7005010000
2.8865730000
3.4284110000
3.4284130000
-1.4434190000
-1.1150500000
-2.3138010000
-1.4434260000
-1.1150580000
-2.3138070000
1.3635160000
1.3635100000
-2.7254150000

0.0126350000
0.0000000000
-0.0126350000
0.0359670000
0.0000000000
-0.0359670000
0.0000000000
0.8322310000
-0.8322310000
0.1093470000
-0.6989000000
0.9713710000
-0.1093460000
0.6989000000
-0.9713710000
0.0630810000
-0.0630800000
0.0000000000

Tabena A10. Koopaunate ontumusoBane ctpykrype CI3TNB

O000zZ200Z200Z2000000

1.3958260000
0.5320920000
-0.8562320000
0.8442350000
-0.5397340000
-1.3765390000
1.1036990000
1.3095220000
1.3098280000
1.7509170000
2.0762130000
2.0780730000
-2.8547300000
-3.3867750000
-3.3866780000
3.1086140000

-0.1827290000
-1.2819730000
-1.1173910000
1.1019800000
1.3002170000
0.1803000000
-2.6586590000
-3.1540250000
-3.1540900000
2.2851510000
2.7117370000
2.7105030000
0.3735320000
0.4422700000
0.4435410000
-0.4070090000

0.0001010000
0.0001350000
0.0000570000
-0.0000620000
-0.0001440000
-0.0000610000
0.0002560000
1.1015830000
-1.1009850000
-0.0001600000
-1.1014630000
1.1010690000
-0.0001080000
-1.1013980000
1.1011490000
0.0001680000
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Cl
Cl

-1.9065640000
-1.2019650000

-2.4887810000
2.8956680000

0.0001390000
-0.0002910000

Tabena A11. Koopaunate ontumuzoBane ctpykrype Br3TNB

OC0Z200Z200Z2000000

Br
Br
Br

0.3233600000
-1.0106910000
-1.3485770000

1.3293020000

1.0252730000
-0.3187510000
-2.0973690000
-2.4882280000
-2.4898480000

2.7580730000

3.2729360000

3.2729510000
-0.6615180000
-0.7850360000
-0.7850130000

0.7580210000

-3.1595620000

2.4022300000

1.3710090000
0.9518490000
-0.4051240000
0.3996700000

-0.9652850000
-1.3510410000
1.9739430000
2.3426780000
2.3412330000
0.8285600000
0.9825170000
0.9830250000
-2.8031730000
-3.3261500000
-3.3264740000
3.2114100000
-0.9492230000
-2.2615130000

0.0002180000
0.0000950000
-0.0001350000
0.0000970000
-0.0000860000
-0.0001970000
0.0002230000
1.1006980000
-1.1001600000
0.0002040000
1.1006690000
-1.1001840000
-0.0004040000
-1.1008660000
1.0999060000
0.0003850000
-0.0001980000
-0.0002060000

Taobena A12. Koopaunate ontumu3oBane ctpykrype I3STNB

C
C
C
C
C
C
N
@)
@)
N
@)
@)
N
@)
@)
I

I

I

1.3342710000
0.2559070000
-1.0723800000
1.0519650000
-0.2600700000
-1.3060910000
0.5314880000
0.6309980000
0.6311800000
2.1851920000
2.5944990000
2.5942680000
-2.7146730000
-3.2236610000
-3.2235600000
3.3289370000
-2.6794340000
-0.6507390000

-0.4692710000
-1.3617960000
-0.9208110000
0.9016830000
1.3894380000
0.4593770000
-2.8289810000
-3.3589810000
-3.3589690000
1.8734640000
2.2243790000
2.2245700000
0.9546420000
1.1329110000
1.1330300000

-1.1704760000
-2.2965650000
3.4677750000

0.0000300000
0.0000180000
-0.0000100000
0.0000220000
-0.0000100000
-0.0000300000
0.0000330000
1.1002110000
-1.1001340000
0.0000550000
-1.1001680000
1.1003020000
-0.0000690000
1.1000870000
-1.1002510000
0.0000850000
-0.0000540000

-0.0000430000

ITpunor

IIpuaor b. Exnepruje nuconujanyje Be3a y MoJIeKyJJuMa TPHHATPOOECH3E€HA €A XaJ0T€HUM

CYIICTUTYCHTHUMA

Tabena b1l. HexopuroBane eHepruje Qucolyjamnnja HajcaaOujux Besa
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EMOJIeK A ENOZ aquKaIa E aIuKaJIa EBDE EBDE

MO Hartryee Halr)‘tree Hpartree Hartree kcal/mol
FTNB -944,204229 -204,937314 -739,164335 0,102580 64,37
CITNB -1304,452688 -204,937314 -1099,415677 0,099697 62,56
BrTNB -3418,164711 -204,937314 -3213,128781 0,098616 61,88
ITNB -7763,348958 -204,937314 -7558,314516 0,097128 60,95
F2TNB -1043,373455 -204,937314 -838,337572 0,098569 61,85
CI2TNB -1763,873370 -204,937314 -1558,840525 0,095531 59,95
Br2TNB -5991,298210 -204,937314 -5786,267318 0,093578 58,72
1I2TNB -14681,666669 -204,937314 -14476,639374  0,089981 56,46
F3TNB -1142,541670 -204,937314 -937,504996 0,099360 62,35
CI3TNB -2223,298062 -204,937314 -2018,262926 0,097822 61,38
Br3TNB -8564,433671 -204,937314 -8359,402639 0,093718 58,81
I3STNB -21599,986312 -204,937314 -21394,957733  0,091265 57,27

Taébena b2. KopuroBane u HEKOpUTroBaHe eHepruje aucolyjamnuja Hajcaadbujux C — X Besa

EMOJ‘leK a EXBJI. aHKaIa E azuKaIa EBDE EBDE
Moaexcyx Hartryee Haf'tree Hpartree Hartree kcal/mol
FTNB -944,204229 -99,649905 -844,356438 0,192981 121,10
CITNB -1304,452688 -459,955734 -844,356438 0,137158 86,07
BrTNB -3418,164711 -2573,685595 -844,356438 0,120083 75,35
ITNB -7763,348958 -6918,887805 -844,356439 0,102554 64,35
F2TNB -1043,373455 -99,649905 -943,525534 0,193122 121,19
CI2TNB -1763,873370 -459,955734 -1303,774394  0,140086 87,90
Br2TNB -5991,298210 -2573,685595 -3417,486942  0,123243 77,34
I2TNB -14681,666669 -6918,887805 -7762,672085  0,104875 65,81
F3TNB -1142,541670 -99,649905 -1042,695191  0,191471 120,15
CI3TNB -2223,298062 -459,955734 -1763,197267  0,142372 89,34
Br3TNB -8564,433671 -2573,685595 -5990,62331 0,122652 76,96
I3STNB -21599,986312 -6918,887805 -14680,986848  0,109646 68,80

Ipujor B. 'eomerpuje moaea cucrema nukpua-opomua/HC| kopumhene y
KBAHTHOXCMHUjCKHUM IMPOPAYYHHUMA

Tabena B1. I'eometpuja mojen cucrema A

Br -1.7475690000 -0.0007890000 -0.0182870000
C 0.1297980000 -0.0050050000 -0.0081750000
C 0.8508660000 -1.1850900000 0.0007290000
N 0.1334970000 -2.4783980000 0.0491500000
@) -0.1570020000 -2.9599500000 -1.0160390000
@) -0.0281040000 -2.9693420000 1.0698470000
C 2.2260020000 -1.1999150000 0.0117180000
H 2.6978900000 -2.0017280000 0.0252850000
C 2.8745830000 -0.0024130000 0.0002920000
N 4.3542560000 0.0111580000 0.0431500000
@) 4.8986600000 -1.0222980000 -0.3454980000
@) 4.9206540000 1.0190400000 0.3773420000
C 2.2178820000 1.2059640000 -0.0159460000
H 2.6841720000 2.0104010000 -0.0146330000
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C
N
)
)
Cl
H

0.8498240000
0.1485730000
-0.0746860000
-0.1226920000
-5.1475520000
-5.1514760000

1.1721830000
2.4664920000
2.9720530000
2.9682500000
0.0007580000
0.0283690000

Tabena B2. I'eomerpuja Mojen cucrema B

Br

TIO00ZOINOO0OO0OZOINOOZOO

1.6946530000
-0.1827440000
-0.9047690000
-0.1887200000

0.1080860000
-0.0339100000
-2.2799580000
-2.7525420000
-2.9275250000
-4.4074270000
-4.9501820000
-4.9751300000
-2.2697980000
-2.7354630000
-0.9016610000
-0.1993350000

0.0308210000

0.0657710000

5.2946480000

6.5696460000

-0.0028960000

-0.0056560000
-1.1851820000
-2.4790500000
-2.9607340000
-2.9702100000
-1.1989400000
-2.0003880000
-0.0009350000
0.0137810000
-1.0192180000
1.0220730000
1.2069340000
2.0117330000
1.1720940000
2.4658580000
2.9713380000
2.9673140000
0.0023970000
0.0042720000

Taobena B3. I'eomerpuja mozen cucrema C

Br

TO0O0OZOINOOOZOINOOOZOO

1.9869390000
0.1927380000
-0.5021100000
0.1907190000
0.1577980000
0.6376230000
-1.8153640000
-2.2680330000
-2.4322290000
-3.8361610000
-4.4759820000
-4.2755530000
-1.8009450000
-2.2420220000
-0.4977210000
0.1775310000
0.0944000000
0.7416930000
3.1645100000
3.4221040000

0.0337030000
0.0190160000
1.1916350000
2.4913760000
2.9886260000
2.9715620000
1.1925690000
1.9893990000
-0.0111360000
-0.0400260000

0.9925460000
-1.0574820000
-1.2126000000
-2.0216190000
-1.1648820000
-2.4518530000
-2.9426080000
-2.9634100000
-0.0619380000
-0.0828590000

-0.0371630000

-0.0506360000
-1.0876580000
0.9916330000
-0.0287890000
1.2459060000

-0.0016880000
-0.0000150000
-0.0042830000
-0.0570850000

1.0063040000
-1.0787300000
-0.0066380000
-0.0171690000

0.0087470000
-0.0248230000

0.3673300000
-0.3555480000
0.0207500000
0.0222880000
0.0333820000
0.0423320000
1.0778850000
-1.0016660000
-0.0048940000
-0.0060300000

-1.0906480000
-0.5381500000
-0.3041200000
-0.4464900000
-1.5431060000

0.4908790000

0.1041730000

0.2651640000

0.2634500000

0.7320600000

0.5323660000

1.2011380000

0.0406010000

0.1650480000
-0.3747330000
-0.6090570000
-1.6735290000

0.3029200000

2.7308940000

3.56685500000
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Hpuaor I'. T'eomerpuje moaes cucrema mukpua-xaopua/HCI| kopunihene y
KBAHTHOXEMMjCKHUM NMPOPAYVHUMA

Tabena I'l. T'eomerpuja Mozen cuctemMa A

Cl 2.0029380000 0.0602320000 -0.0005070000
C -0.3563980000 -1.1748580000 0.0569930000
C 0.2936410000 0.0561960000 0.0472180000
C -0.4936940000 1.2156680000 0.0253660000
C -1.8684840000 1.1529150000 -0.0003210000
C -2.4533670000 -0.1031190000 0.0059650000
C -1.7243730000 -1.2837480000 0.0432890000
H -2.3376080000 1.9287550000 -0.0379180000
H -2.1075390000 -2.0666120000 0.0956600000
N 0.4118860000 -2.4554270000 0.0636110000
N 0.0763400000 2.6003520000 0.0414810000
N -3.9216020000 -0.1930430000 -0.0307290000
@) 0.5686880000 -3.0043250000 -0.9640300000
@) 0.8476870000 -2.8850700000 1.0823100000
@) 1.1006190000 2.7652780000 0.6456720000
@) -0.5420980000 3.4827090000 -0.5376840000
@) -4.5704250000 0.8261150000 0.1724010000
@) -4.3983770000 -1.3011370000 -0.2549220000
Cl 5.4016040000 0.0682560000 -0.0953990000
H 5.3660380000 0.0604930000 -1.3698790000
Tabena I'2. 'eometpuja mosen cucrema B

Cl 1.8417860000 0.0557190000 -0.0053470000
C -0.5202680000 -1.1741400000 0.0526830000
C 0.1324940000 0.0554710000 0.0427090000
C -0.6522770000 1.2166810000 0.0209430000
C -2.0272070000 1.1569710000 -0.0044740000
C -2.6148690000 -0.0977650000 0.0019990000
C -1.8884830000 -1.2800020000 0.0392510000
H -2.4946190000 1.9338460000 -0.0420250000
H -2.2733710000 -2.0620140000 0.0917430000
N 0.2451810000 -2.4564080000 0.0592280000
N -0.0791750000 2.6001010000 0.0368650000
N -4.0833060000 -0.1844400000 -0.0344030000
@) 0.4005670000 -3.0057110000 -0.9684110000
@) 0.6802280000 -2.8869550000 1.0778670000
@) 0.9455840000 2.7627940000 0.6408480000
@) -0.6957710000 3.4837910000 -0.5422320000
@) -4.7298310000 0.8361640000 0.1687920000
@) -4.5625770000 -1.2914890000 -0.2584390000
Cl 5.2404430000 0.0562140000 -0.1009000000
H 6.5149390000 0.0563990000 -0.1367320000
Tabena I'3. I'eometpuja mosen cuctema C

Cl 1.9770040000 -0.0100780000 -1.4109640000
C -0.1862870000 -1.1946730000 -0.4049190000
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C
C
C
C
C
H
H
N
N
N
)
0]
0]
0]
0]
0]
C
H

IIpuaor /1. 'eomerpuje moaea cucremMa nukpui-xjaopuwi/HBr kopuinhene v

0.4193220000
-0.3057020000
-1.5838210000
-2.1309040000
-1.4538600000
-2.0246370000
-1.7932680000

0.5142930000

0.2374000000
-3.4996660000

0.2568180000

1.3067890000

1.4169750000
-0.5497660000
-4.0110640000
-4.0350360000

3.5446300000

4.0706090000

0.0221100000
1.1963660000
1.1610090000
-0.0821660000
-1.2759470000
1.9449290000
-2.0490750000
-2.4899880000
2.5690390000
-0.1430730000
-3.0702040000
-2.9000810000
2.7296750000
3.4474710000
0.8943510000
-1.2469820000
0.1512560000
0.2053880000

-0.7062800000
-0.4609020000
0.0488090000
0.3226090000
0.1147460000
0.1695210000
0.3372550000
-0.6529270000
-0.7126160000
0.8591960000
-1.6423600000
0.1319530000
0.5570780000
-1.0369270000
1.2631000000
0.8738400000
2.0468560000
3.2070460000

KBAHTHOXEMH]CKHM NPOPAYYHHMA

Taéena /I1. 'eometpuja moaen cucrema A

Cl

@)

r

TWOO0OO0OO00O0ZZZTTOOOOO

1.1704240000
-1.1966610000
-0.5392620000
-1.3194410000
-2.6942500000
-3.2866110000
-2.5650500000
-3.1583590000
-2.9533640000
-0.4360960000
-0.7413910000
-4.7549090000
-0.2722010000
-0.0131460000

0.2777040000
-1.3487100000
-5.3996870000
-5.2359680000

4.7698290000

4.7445890000

0.0450750000
-1.1759950000
0.0511790000
1.2153080000
1.1607220000
-0.0918180000
-1.2767600000
1.9393410000
-2.0573450000
-2.4611050000
2.5965810000
-0.1730170000
-3.0107500000
-2.8934990000
2.7553210000
3.4826920000
0.8499400000
-1.2782240000
0.0322250000
0.0240880000

Tabena /12. I'eomerpuja mosien cuctema B

Cl

O0O00O0O0

1.1615020000
-1.2054780000
-0.5480500000
-1.3282970000
-2.7032520000
-3.2956540000

0.0450150000
-1.1759670000
0.0511830000
1.2153390000
1.1608010000
-0.0917180000

0.0291840000
0.0626120000
0.0596720000
0.0301500000
-0.0094110000
-0.0093100000
0.0350920000
-0.0515580000
0.0834180000
0.0766830000
0.0523270000
-0.0608240000
-0.9494510000
1.0996240000
0.6668520000
-0.5328410000
0.1359860000
-0.2900660000
-0.0350020000
-1.4487530000

0.0159740000
0.0587170000
0.0531280000
0.0265650000
-0.0076310000
-0.0051320000
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C
H
H
N
N
N
0]
0]
0]
0]
0]
0]
Br
H

-2.5739680000
-3.1674930000
-2.9621180000
-0.4449110000
-0.7501150000
-4.7641440000
-0.2850380000
-0.0179910000
0.2713750000
-1.3596790000
-5.4081130000
-5.2461330000
4.7606290000
6.1742860000

-1.2766830000
1.9394330000
-2.0572500000
-2.4611030000
2.5965930000
-0.1728670000
-3.0108260000
-2.8934410000
2.7553380000
3.4826840000
0.8501270000
-1.2780720000
0.0320280000
0.0269270000

Taéena /I3. 'eomerpuja mozen cucrema C

Cl

r

TWOO0OO0O0O0O0ZZZITTOOOOOO

Hpuior B. 'eomerpuje moaes cucrema nukpuia-opomua/HBr kopumhene vy

1.1959740000
-0.7553780000
-0.2213910000
-0.8488770000
-1.9515470000
-2.4305300000
-1.8594800000
-2.3111250000
-2.2013740000
-0.1344940000
-0.3950260000
-3.6027540000
0.5914760000
-0.3733760000
0.0858010000
-0.5606300000
-4.2486320000
-3.8596540000

3.0979980000

3.8890170000

-0.0371580000
-1.2067530000
0.0049710000
1.1860720000
1.1630470000
-0.0753220000
-1.2765260000
1.9526460000
-2.0497680000
-2.5076740000
2.5524740000
-0.1224250000
-3.0197910000
-2.9892530000
2.6645790000
3.4740270000
0.9057590000
-1.2069720000
0.0789160000
0.1271890000

0.0365400000
-0.0480230000
0.0864350000
0.0699130000
0.0463910000
-0.0509150000
-0.9568130000
1.0912280000
0.6569260000
-0.5364670000
0.1483360000
-0.2782010000
-0.0622450000
-0.0929680000

2.0081490000
0.6226920000
1.0524860000
0.6329530000

-0.1905970000
-0.5865360000
-0.1893980000
-0.4564100000
-0.4076660000

1.0129100000
1.0446760000
-1.4746910000
0.2430880000
2.0727590000
2.1390390000
0.2574230000

-1.6377730000
-1.9877300000
-0.8076690000

-1.9787180000

KBAHTHOXEMHjCKHM NPOPAYVHHMA

Tabena B1. I'eomerpuja Mmoaen cuctema A

Br

ZO0OITO0O00zZz00

1.0652470000
-0.8121410000
-1.5345950000
-0.8188330000
-0.5265860000
-0.6600130000
-2.9097680000
-3.3826140000
-3.5569330000
-5.0366790000

0.0039620000
0.0059990000
1.1852460000
2.4793810000
2.9613730000
2.9704130000
1.1984750000
1.9997390000
0.0002230000

-0.0150690000

-0.0112080000
-0.0051630000
0.0022900000
0.0523870000
-1.0121250000
1.0734770000
0.0103010000
0.0229220000
-0.0026430000
0.0370080000
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0]
0]
C
H
C
N
0]
0]
Br
H

-5.5814380000
-5.6026300000
-2.8987970000
-3.3641560000
-1.5307370000
-0.8279570000
-0.6018660000
-0.5583680000

4.6652260000
4.6697230000

1.0177930000
-1.0236390000
-1.2073900000
-2.0123670000
-1.1720210000
-2.4655130000
-2.9707150000
-2.9670570000

0.0000540000
-0.0489780000

Tabena B2. I'eomeTpuja Mojien cuctema B

Br

TWOOZOTOOOZOITOOOZ0OO

-1.1382330000

0.7391640000
1.4613630000
0.7454950000
0.4490040000
0.5905230000
2.8365540000
3.3092550000
3.4839470000
4.9638380000
5.5068370000
5.5313160000
2.8260430000
3.2915890000
1.4579140000
0.7553980000
0.5254050000
0.4899780000
-4.1382300000
-5.5522290000

0.0033380000
0.0058200000
1.1852380000
2.4792130000
2.9609410000
2.9703950000
1.1987930000
2.0001700000
0.0006910000

-0.0142450000
1.0186740000
-1.0226210000
-1.2070800000
-2.0119480000
-1.1720370000
-2.4656970000
-2.9711420000
-2.9671140000
-0.0006270000
-0.0024960000

Taoena B3. I'eomerpuja mojen cucrema C

Br

OCZO0IT0O00ZOITOO00Z00

1.5606420000
-0.0351360000
-0.6797920000
-0.0805090000
-0.4023230000

0.5752770000
-1.8471430000
-2.2658480000
-2.3712660000
-3.6103140000
-4.3073670000
-3.8896430000
-1.7844990000
-2.1579900000
-0.6299350000
-0.0012310000
-0.3369140000

0.2559330000
0.0569690000
1.1429110000
2.4905160000
3.1255300000
2.8691990000
1.0083240000
1.7472040000
-0.2418020000
-0.4195000000

0.5887190000
-1.5153730000
-1.3617010000
-2.2058640000
-1.1786750000
-2.3789170000
-2.7286650000

-0.3527210000
0.3698780000
-0.0175720000
-0.0173440000
-0.0358210000
-0.0478970000
-1.0844800000
0.9949100000
-0.0228020000
1.3903410000

-0.0009130000
0.0003290000
-0.0041040000
-0.0567430000
1.0067140000
-1.0783530000
-0.0067760000
-0.0174150000
0.0084620000
-0.0254480000
0.3665810000
-0.3563030000
0.0206160000
0.0220480000
0.0335610000
0.0426740000
1.0782790000
-1.0012640000
-0.0028970000
-0.0038320000

-1.2440360000
-0.2752560000
0.2884540000
0.1683250000
-0.8033240000
1.0259410000
1.0029580000
1.3830990000
1.1344080000
1.9247480000
2.0390450000
2.3362770000
0.5929040000
0.7044400000
-0.1188920000
-0.6944950000
-1.7649360000
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O
Br
H

Hpuaor E. T'eomerpuje moaea cucrema 1-opom-3,5-numern-2,4,6-rpuaurpodenszen/HCI

0.7882660000

3.4568150000

4.2015900000

-2.9706890000

-0.2990840000

-0.5170820000

-0.0325490000
1.7653630000
2.9473880000

KopumheHe Y KBAHTHOXEMHjCKMM MPOPAYYHUMA

Tabena E1. I'eomerpuja Mojen cucrema A

Br

IOIITIIIIITOOOOO0O0OZZZOO0O0O0O0O0O0

2.0735450000

0.2106950000
-0.5191820000
-1.9171160000
-2.5467760000
-1.9019900000
-0.5212770000
-2.7012970000
-2.6830580000

0.2222310000
-4.0142430000

0.2324960000

0.1518540000

0.8626180000
-4.6172050000
-4.5593670000

0.3810610000

0.6690830000
-2.4995290000
-3.5301330000
-2.7349360000
-2.3282140000
-3.5196440000
-2.8050410000

5.5726520000

5.6010750000

0.0005910000
0.0172220000
1.1919070000
1.2448650000
0.0010990000

-1.2272360000
-1.1711330000
2.5613940000
-2.5927360000
2.4709090000
-0.0100760000
-2.4420970000
3.1610180000
2.7573810000

0.2212550000

-0.2947250000
-3.0241240000
-2.8154540000

3.1082060000
2.4808430000
2.9023600000
-3.1889940000
-2.5210430000
-2.9131930000
-0.0084890000

-0.0661480000

Tabena E2. I'eometpuja monen cucrema B

Br

C00ZZZ2Z00000000

2.0666880000

0.2034360000
-0.5291540000
-1.9272650000
-2.5538880000
-1.9061310000
-0.5256790000
-2.7146630000
-2.6838960000

0.2092300000
-4.0211570000

0.2308850000

0.1447840000

0.8414100000
-4.6324870000

0.0074850000
0.0197730000
1.1927470000
1.2424390000

-0.0027990000
-1.2296270000
-1.1702930000
2.5571360000
-2.5969530000
2.4734800000
-0.0174110000
-2.4394850000
3.1631760000
2.7616940000
0.2127660000

-0.0377200000
0.0179890000
0.0167770000
0.0295810000
0.0149740000
-0.0008940000
0.0104490000
0.0514820000
-0.0125740000
0.0190340000
-0.0015540000
0.0308960000
-0.9759050000
1.0107150000
1.0335060000
-1.0479870000
-0.9969670000
1.1033520000
-0.8347750000
-0.6172900000
1.0834290000
0.7871650000
0.6609720000
-1.0191460000
-0.1162340000
1.1571440000

-0.0118590000
0.0297240000
0.0226690000
0.0248630000
0.0058140000
-0.0048410000
0.0169520000
0.0404700000
-0.0220780000
0.0302060000
-0.0218330000
0.0434490000
-0.9654210000
1.0266360000
1.0085660000
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@)
@)
@)
H
H
H
H
H
H
C
H

-4.5576670000
0.3885970000
0.6602010000

-2.5074620000

-3.5382160000

-2.7569200000

-2.3337320000

-3.5257280000

-2.7974970000

5.7656870000
7.0403420000

-0.3035930000
-3.0214180000
-2.8115550000

3.1041990000

2.4744810000

2.8982770000
-3.1921820000
-2.5270500000
-2.9179440000
-0.0169100000
-0.0253170000

Tabena E3. T'eomerpuja mojen cucrema C

Br

O

ITOIITIIIITITOOO0OO000O0OZZZO0000000

2.2344810000
0.4502610000
-0.2683510000
-1.6152960000
-2.2125920000
-1.5799560000
-0.2446170000
-2.3819670000
-2.3212580000
0.4332160000
-3.6335590000
0.5031890000
0.0983270000
1.3062590000
-3.9490030000
-4.4289000000
0.3858650000
1.2081430000
-2.4241610000
-3.3553010000
-2.1498280000
-1.7636150000
-2.9544930000
-2.6972800000
3.3181460000
3.6865920000

0.0545520000
0.0407940000
1.2036350000
1.2341960000

-0.0190750000
-1.2366600000
-1.1588050000
2.5376540000
-2.6140840000
2.4940860000
-0.0533160000
-2.4178000000
3.1972140000
2.7764150000
0.1535150000
-0.3315220000
-2.9825670000
-2.7995470000
3.1002790000
2.4535670000
2.8631810000
-3.2160600000
-2.5653710000
-2.9219430000
-0.0981040000
-0.1500070000

-1.0722930000
-0.9831040000
1.1192820000
-0.8443770000
-0.6345430000
1.0720420000
0.7804860000
0.6450880000
-1.0294610000
-0.0944110000
-0.1228580000

-1.0461140000
-0.5076350000
-0.2978650000

0.0789550000

0.2061900000

0.0010900000
-0.3459750000

0.3277130000

0.1683300000
-0.4654470000

0.5716170000
-0.5451220000
-1.3952690000

0.3305920000

1.7318510000
-0.3020200000
-1.5865650000

0.3700140000
-0.5705290000
-0.1038690000

1.3388750000

0.8374190000

1.0374210000
-0.7774980000

2.5406490000

3.7601480000

ITpunor

IIpuaor 7K. Enepruje nuconmjanyje Be3a y MoJIeKyJIHMa NUKPUJI-XJ0PUIA, MTUKPUI-O0pOMHIA

u 1-0pom-3,5-mumerna-2,4,6-TpUHATPOOCH3EHA

Tabena 7K1. HexopuroBaHe eHepruje Qucolujamnnja HajcaaOujux Besa
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MouaekyJa Enonexyna ENo2 pagnkana Epaumcana EspE Espe
Hartree Hartree Hartree Hartree kcal/mol

TTUKpHIT-XITO U -1305,340065 -205,082879 -1100,158095 0,099091 62,18
(CLNOBEOQ2)

ITuKprIT-OpOMHET -3419,277405 -205,082879 -3214,096569 0,097957 61,47
(ZZZVXQ04)

1-6pom-3,5-qumernn-  -3497,859798 -205,082879 -3292,679059  0,09786 61,41

2,4,6-TpuHATPOOCH3EH
(HECDOI)

IIpuaor 3. Kapre3njancke KOOPAUHATE ONTHUMH30BAHUX MoJiekyJaa DXDN-a

Tabena 31. OntumuzoBaHa reomerpuja mojekyna 1,4DFDN

IITIITOOZO00ZTTOOOOOOOOOO

1.3838270000
0.7205580000
-0.7205570000
-1.3838130000
-0.7038080000
0.7038330000
1.3776130000
0.6989800000
-0.6990140000
-1.3776300000
2.7041220000
-2.7041410000
-2.8571670000
-3.3649880000
-3.4314770000
2.8571820000
3.4315000000
3.3649850000
-1.2624940000
1.2625280000
1.2594070000
-1.2594550000

-0.9309460000
0.3299280000
0.3299190000

-0.9309610000

-2.1255960000

-2.1255890000
1.5859220000
2.7776800000
2.7776710000
1.5859030000
1.6116250000
1.6115850000
-1.0376420000
-0.4752080000
-1.7385460000

-1.0376140000

-1.7385160000

-0.4752340000
-3.0602040000

-3.0601910000
3.7073850000
3.7073680000

0.0208370000
0.0349260000
-0.0349210000
-0.0208330000
-0.0137440000
0.0137490000
0.1496900000
0.0894520000
-0.0894390000
-0.1496800000
0.3610280000
-0.3610130000
0.1049410000
1.0619010000
-0.7168560000
-0.1049420000
0.7168510000
-1.0619440000
-0.0195030000
0.0195070000
0.1790990000
-0.1790810000

Tabena 32. OntuMu3oBaHa reometpuja Mosiekyna 1,4ADCDN

OZ00000000000OO0

1.3764810000
0.7244150000
-0.7246180000
-1.3766780000
-0.7007880000
0.7006040000
1.3898650000
0.6909610000
-0.6907910000
-1.3898810000
3.0845100000
-3.0842730000
-2.8207500000
-3.2018810000

-1.1248200000
0.1440450000
0.1441020000

-1.1248440000

-2.3201730000

-2.3201620000
1.4004150000
2.5860320000
2.5861440000
1.4006450000

1.5087960000
1.5095650000

-1.2529460000

-0.6701600000

-0.0762560000
0.0229500000
-0.0227240000
0.0759860000
0.0514850000
-0.0524940000
0.1952910000
0.1277760000
-0.1269570000
-0.1948250000
0.6298620000
-0.6302470000
0.3924340000
1.3959630000
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N
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H
H
H
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-3.4878270000 -1.9898570000 -0.3186230000
2.8206930000 -1.2525890000 -0.3921710000
3.4871760000 -1.9912180000 0.3176570000
3.2023810000 -0.6681450000 -1.3945220000

-1.2593790000 -3.2522400000 0.1194930000
1.2592020000 -3.2522010000 -0.1208410000
1.2193960000 3.5287870000 0.2628660000

-1.2190640000 3.5289970000 -0.2619980000

Tabena 33. OntumuzoBaHa reomerpuja mojekynaa 1,4ADBDN

-1.3618090000 1.4410290000 0.2074120000

-0.7245610000 0.1708840000 0.0348280000
0.7245650000 0.1708840000 -0.0348190000
1.3618110000 1.4410300000 -0.2074000000
0.6915820000 2.6366900000 -0.1238860000

-0.6915800000 2.6366890000 0.1238980000

-1.4021050000 -1.0843030000 -0.1038090000

-0.6976760000 -2.2686400000 -0.0875590000
0.6976780000 -2.2686410000 0.0875510000
1.4021080000 -1.0843040000 0.1038090000
-3.2680110000 -1.2257930000 -0.5072280000

3.2680140000 -1.2258010000 0.5072250000
2.7621660000 1.5656310000 -0.6825820000
3.4898080000 2.3503440000 -0.0920630000

3.0454140000 0.9268520000 -1.6850940000

-2.7621660000 1.5656260000 0.6825910000

-3.0454230000 0.9268380000 1.6850950000

-3.4898240000 2.3503050000 0.0920460000
1.2405000000 3.5676420000 -0.2551130000

-1.2405000000 3.5676400000 0.2551240000

-1.2246600000 -3.2154530000 -0.1980450000
1.2246610000 -3.2154560000 0.1980300000

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
B
B
N
@)
@)
N
@)
@)
H
H
H
H

Taobena 34. OntumuzoBana reomerpuja Mmojekyna 1,4ADIDN

OCZO00Z—~0000000000O

1.3358350000
0.7209030000
-0.7209010000
-1.3358340000
-0.6762030000
0.6762040000
1.4128490000
0.7021810000
-0.7021810000
-1.4128480000
3.5060420000
-3.5060410000
-2.6811490000
-2.8927500000
-3.4396030000
2.6811500000
3.4395970000

1.6754400000
0.4036310000
0.4036310000
1.6754390000
2.8722480000
2.8722490000
-0.8484980000
-2.0294210000
-2.0294200000
-0.8484970000

-1.0475320000

-1.0475280000
1.7926230000
1.0768350000
2.6370980000
1.7926260000
2.6371100000

0.3265040000
0.0864540000
-0.0864590000
-0.3265110000
-0.1898800000
0.1898710000
-0.0216270000
-0.0529860000
0.0529890000
0.0216270000
-0.4242660000
0.4242680000
-0.9402550000
-1.9090810000
-0.4859960000
0.9402480000
0.4859960000
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@)
H
H
H
H

2.8927440000
-1.2106960000
1.2106980000
1.2212650000
-1.2212660000

1.0768550000
3.8014260000
3.8014270000
-2.9827040000
-2.9827030000

1.9090880000
-0.3791040000
0.3790940000
-0.1440870000
0.1440920000

Tabena 35. OntuMu3oBaHa reomerpuja mosekyna 2,3DFDN

IITIIITTOOZO0OO0ZO0O00O000O00O00O0O00OO0

-1.3848050000
-0.7238600000
0.7238570000
1.3853540000
0.7015430000
-0.7004860000
-1.4101170000
-0.7073980000
0.7062940000
1.4095470000
-2.8664520000
-3.5169290000
-3.3421560000
2.8670520000
3.5171960000
3.3431500000
-1.3429340000
1.3412970000
1.2597770000
-1.2583180000
-2.4941910000
2.4935990000

-1.2219320000
0.0440840000
0.0444040000

-1.2213340000

-2.4182130000

-2.4185180000
1.2906740000
2.4648320000
2.4651500000
1.2913100000
-1.3391950000
-0.4906940000
-2.3046940000

-1.3380020000

-0.4894220000

-2.3032160000
3.6418040000

3.6424100000

-3.3511810000
-3.3517260000
1.3328450000
1.3339760000

-0.0116910000
0.0060850000
-0.0060960000
0.0116920000
0.0197120000
-0.0196670000
0.0021830000
-0.0036120000
0.0036270000
-0.0021760000
-0.0138800000
0.5861980000
-0.5958620000
0.0138830000
-0.5864470000
0.5960140000
-0.0094830000
0.0095170000
0.0545510000
-0.0544850000
0.0206390000
-0.0206190000

Taobena 36. Ontumu3zoBana reomerpuja mosekyina 2,3DCDN

ITO000Z00Z0O0000O00OOOO

1.7068360000
0.4410220000
0.4410450000
1.7068830000
2.9022950000
2.9022720000
0.8059510000
1.9975260000
1.9975060000
0.8059110000
1.8233660000
0.9786750000
2.7846490000
1.8234980000
0.9788110000
2.7847830000

-3.4917500000
-3.4917050000

3.8359880000
3.8359470000

1.3863900000
0.7221590000
-0.7221540000
-1.3863450000
-0.7017880000
0.7018760000
1.4015950000
0.7114930000
-0.7115520000
-1.4016220000
2.8681610000
3.5151920000
3.3457470000
-2.8681060000
-3.5151990000
-3.3456280000

1.6110500000
-1.6111490000

-1.2590230000
1.2591440000

0.0104930000
-0.0058140000
0.0057880000
-0.0106020000
-0.0192390000
0.0190770000
-0.0003950000
0.0057430000
-0.0056030000
0.0004530000
0.0093780000
-0.5993060000
0.5965790000
-0.0094840000
0.5991370000
-0.5967290000
0.0198260000
-0.0195890000
-0.0535050000

0.0532960000
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-0.8287050000 2.4857690000 -0.0146320000
-0.8286350000 -2.4857940000 0.0146960000
Tabena 37. OntTiMu3oBaHa reomeTpuja Mosiekyna 2,3DBDN
2.4529560000 -1.3865020000 -0.0071380000
1.1871910000 -0.7217080000 0.0074490000
1.1871970000 0.7217040000 -0.0074440000
2.4529700000 1.3864850000 0.0071410000
3.6482620000 0.7019780000 0.0174570000
3.6482550000 -0.7020080000 -0.0174610000
-0.0603680000 -1.4003750000 0.0030570000
-1.2543520000 -0.7115450000 -0.0046160000
-1.2543470000 0.7115540000 0.0046190000
-0.0603590000 1.4003780000 -0.0030520000
2.5696670000 -2.8681770000 -0.0020880000
3.5298610000 -3.3472560000 -0.5899320000
1.7263130000 -3.5135310000 0.6101830000
2.5697000000 2.8681610000 0.0020970000
3.5299190000 3.3472200000 0.5899160000
1.7263570000 3.5135290000 -0.6101740000
-2.8681710000 -1.7223690000 -0.0199320000
-2.8681600000 1.7223890000 0.0199300000
4.5820130000 1.2592210000 0.0503740000
4.5820020000 -1.2592600000 -0.0503840000
-0.0760360000 -2.4845890000 0.0191590000
-0.0760200000 2.4845920000 -0.0191510000

IITIITIITWWOOZ00Z0000000000

Tabena 38. OntumuszoBana reomerpuja mosiekyia 2,3DIDN

ITITIT—~-00Z00Z0000000000

-3.0143090000
-1.7485790000
-1.7485670000
-3.0142790000
-4.2096180000
-4.2096320000
-0.5000280000
0.6977840000
0.6977940000
-0.5000110000
-3.1312990000
-2.2903920000
-4.0897020000
-3.1312090000
-2.2902830000
-4.0895900000
2.4763280000
2.4763520000
-5.1434200000
-5.1434470000
-0.4956180000
-0.4955890000

1.3863830000
0.7210640000
-0.7210780000
-1.3864220000
-0.7021840000
0.7021140000
1.3989830000
0.7121210000
-0.7121110000
-1.3989850000
2.8678940000
3.5099360000
3.3501520000
-2.8679350000
-3.5099220000
-3.3502420000
1.8842540000
-1.8842220000
-1.2595390000
1.2594480000
2.4834650000
-2.4834680000

-0.0008910000
0.0100820000
-0.0100770000
0.0009010000
0.0142070000
-0.0141860000
0.0063030000
-0.0039530000
0.0039550000
-0.0063010000
0.0118790000
0.6309940000
-0.5764100000
-0.0118790000
-0.6310270000
0.5764050000
0.0252810000
0.0252820000
0.0443270000
-0.0443010000
0.0241290000
-0.0241280000
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Ipusor U. Enepruje anconnjanuje Besa y moaexkyiauma DXDN-a

Tabena H1. HekopuroBaHe eHepruje AUCOIMjalija Hajcaabujux Beza

EMOJIeKyJIa ENOZ paaukana Epaumcana Espe Espe

Mouexkya [Hartree] [Hartree] [Hartree] [Hartree] [kcal/mol]
1,ADFDN -993,286493 -788,095128 -205,080101 0,111 69,82
1,ADCDN  -1714,032773 -1508,846747 -205,080101 0,106 66,47
1,ADBDN  -5941,904251 -5736,719706 -205,080101 0,104 65,54
1,ADIDN  -1385,176929 -1179,996162 -205,080101 0,101 63,17
2,3DFDN -993,297303 -788,099998 -205,080101 0,117 73,55
2,3DCDN  -1714,056048 -1508,857544 -205,080101 0,118 74,30
2,3DBDN  -5941,929115 -5736,730582 -205,080101 0,118 74,32
2,3DIDN  -1385,203427 -1180,006470 -205,080101 0,117 73,33

Hpuaor J. Teomerpuje moaea cucrema 1. 4ADXDN/HCI kopuniheHe v KBAHTHOXeMHjCKUM
IPOPAYVHHMA

Tabena J1. I'eomerpuja moaen cucrema 1,4ADFDN_HCI_A

TOIIITITITOOZO00ZTTOOOOOOOOOO0

-1.9580000000
-1.0890480000
0.3371840000
0.7705140000
-0.1088240000
-1.4923010000
-1.5244380000
-0.6452740000
0.7406940000
1.2070280000
-2.8453090000
2.5373840000
2.1964200000
2.7158330000
2.7108820000
-3.4222450000
-4.1641370000
-3.7639350000
0.2780650000
-2.2026800000
-1.0409320000
1.4580550000
5.8899870000
5.8017420000

-0.8023070000
0.3233320000
0.0718040000

-1.2862820000

-2.3459460000

-2.1010320000
1.6739950000
2.7332810000
2.4927050000
1.1982120000
1.9297750000
0.9964910000

-1.6571640000

-1.2645690000

-2.3846170000
-0.6500150000
-1.2192810000
-0.0293030000

-3.3653760000
-2.9260010000
3.7464010000
3.3138060000

0.4881360000
0.5270100000

0.0824560000
-0.0179290000
-0.0545960000
-0.0614330000

0.0248340000

0.0850170000
-0.1265860000
-0.1605450000
-0.0939320000
-0.0392380000
-0.2271290000
0.0592710000
-0.2732960000
-1.3155450000

0.5761760000

0.3025510000

-0.4980700000

1.3066280000

0.0329060000

0.1464130000
-0.2374870000
-0.0860740000

0.3075220000

1.5788700000

Tabena J2. I'eomerpuja moaen cucrema 1,4DFDN_HCI_C

O0O0O0O000O0

1.8901180000
1.0395100000
-0.3647030000
-0.7854640000
0.0771500000
1.4356590000

0.7893290000
-0.2387780000
0.0732680000
1.4073140000
2.3746500000
2.0649450000

0.1999250000
-0.3017530000
-0.4736950000
-0.1989240000
0.2740720000
0.4641950000
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IOIIIIO0OOZOO0OZTTOOOO

1.4792490000
0.6091550000
-0.7703990000
-1.2331360000
2.7992960000
-2.5625430000
-2.1631070000
-2.5263760000
-2.7926530000
3.3055920000
4.1595510000
3.4934950000
-0.3015730000
2.1335840000
1.0066630000
-1.4853450000
-2.7954170000
-2.8943880000

-1.5370260000
-2.5170020000
-2.2429010000
-0.9843090000
-1.8146920000
-0.7580550000
1.8783850000
1.7791360000
2.3927390000
0.5261490000
1.2450400000
-0.3383090000
3.3753250000
2.8183910000
-3.4948220000
-3.0095210000

-1.5986080000

-1.9558420000

-0.6849500000
-1.1077420000
-1.1779000000
-0.8648660000
-0.6602500000
-0.9064650000
-0.5085030000
-1.6782850000
0.4159280000
0.5778380000
0.0587900000
1.4308400000
0.4843200000
0.8305340000
-1.3811130000
-1.4779320000
1.9639430000
3.1838660000

Tabena J3. I'eomerpuja moaen cucrema 1,4ADCDN_HCI_A

TIOIITIITITOOZ00ZQ000000000000

1.5635130000
0.7329600000
-0.6995390000
-1.1279860000
-0.2739950000
1.0892460000
1.2047340000
0.3211010000
-1.0624480000
-1.5695430000
2.8950040000
-3.2943870000
-2.4963250000
-2.8424500000
-3.1253180000
2.9746590000
3.8290120000
3.1470700000
-0.6670360000
1.7782070000
0.7077620000
-1.7478770000
-6.6553740000
-6.5015050000

1.0173110000
-0.1219150000
0.1153380000
1.4779090000
2.5461350000
2.3115570000
-1.4626940000
-2.5218690000
-2.3055090000
-1.0217900000
-1.8301550000
-0.8693520000
1.8640440000
1.4345700000
2.6406240000
0.8973120000
1.5228340000
0.2459520000
3.5614290000
3.1374060000
-3.5330330000
-3.1532710000
-0.5723130000
-0.6154560000

0.3021730000
0.0596060000
-0.0481820000
-0.1278370000
0.0452850000
0.2829290000
-0.1131540000
-0.1973180000
-0.1050950000
-0.0367520000
-0.3422830000

0.1782590000
-0.5749230000
-1.6741330000

0.1418940000
0.7665480000
0.1409780000
1.7953800000
-0.0140630000
0.4621820000
-0.3262160000
-0.0972260000
0.5972240000
1.8621700000

Taoena J4. T'eometpuja moaen cucrema 1,4DCDN_HCI_C

C
C
C
C
C

1.7924470000
1.0405430000
-0.3578330000
-0.7966870000
-0.0083380000

0.5122280000
-0.2841190000
0.0723530000
1.3107100000
2.0799800000

1.1365910000
0.2162850000
0.0228080000
0.5888390000
1.4177580000
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IOIITIIITOOZ00Z20000000

1.2997190000
1.5644100000
0.7315670000
-0.6520350000
-1.1917280000
3.2767840000
-2.9310030000
-2.0776110000
-2.2226960000
-2.8361270000
3.1067110000
4.0406870000
3.1165550000
-0.4080480000
1.9298070000
1.1568240000
-1.3098910000
-3.1059480000
-3.1679080000

1.6643290000
-1.3780470000
-2.1828870000
-1.9496680000
-0.8490080000

-1.6920250000

-0.7098470000

1.9634660000

2.1793760000

2.3069380000

0.0759380000

0.8728190000
-1.0190120000

3.0077670000

2.2339310000
-3.0107080000
-2.6337160000

-2.6652210000
-3.3577490000

1.7112690000
-0.5446280000
-1.2985190000
-1.3263840000
-0.6883950000
-0.6618160000
-0.6990540000
0.1957970000
-1.0062210000
1.1009010000
1.6877170000
1.6155670000
2.2476070000
1.8279640000
2.3949110000
-1.8663600000
-1.8629260000
2.3185450000
3.3872780000

Tabena J5. I'eomerpuja moaen cucrema 1,4ADBDN_HCI_A

-

TIOIITIIITOOZ00ZTWOOOOOOOOOO

1.5975640000
0.8330520000
-0.6060520000
-1.0861550000
-0.2884060000
1.0681950000
1.3705660000
0.5370360000
-0.8573170000
-1.4247880000
3.2292300000
-3.3157490000
-2.4375020000
-3.1136020000
-2.7248530000
2.9789140000
3.1278630000
3.8287400000
-0.7218600000
1.7104160000
0.9652100000
-1.4973470000
-6.8842530000
-7.0483980000

1.3505820000
0.1684010000
0.3376810000
1.6782750000
2.7882220000
2.6212530000
-1.1512420000
-2.2507860000
-2.0968340000
-0.8367870000
-1.4950600000
-0.7798920000
1.9891630000
2.8204250000
1.4457330000
1.3048120000
0.6211040000
2.0138350000
3.7818750000
3.4798530000
-3.2474000000
-2.9789630000
-0.6725220000
-0.6772580000

-0.3634610000
-0.1026160000
0.0567150000
0.2063800000
0.0279390000
-0.2901590000
0.0404550000
0.1211390000
0.0465460000
0.0233110000
0.2979260000
-0.2219660000
0.7523550000
0.1477950000
1.8180160000
-0.9209460000
-1.9328120000
-0.3837210000
0.1435550000
-0.4875320000
0.2303030000
0.0200640000
-0.6848360000
0.5795440000

Taoena J6. I'eometpuja mogen cucrema 1,4DBDN_HCI_C

C

C
C
C

1.8884160000
1.0995460000
-0.3332990000
-0.8553020000

1.3288170000
0.1631440000
0.3648750000
1.6468000000

0.3433820000
0.0807730000
-0.0962080000
0.2702260000
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-

IOIITIIITOOZ00ZTTOOOOOO

-0.0549130000
1.3399130000
1.5998950000
0.7904590000

-0.5376560000

-1.0974610000

3.3308490000
-2.8586000000

-2.3068940000

-2.8128730000

-2.8556320000
3.3681180000
3.7870650000
4.0369680000

-0.5179280000
1.9988510000
1.1894930000

-1.1354520000
-4.3952040000

-4.8849970000

2.7198360000
2.5655130000
-1.1766490000
-2.2126540000
-1.9683010000
-0.7150510000
-1.6765910000
-0.4933690000
1.8814030000
2.8756000000
1.0999520000
1.3513800000
0.9423380000
1.8514240000
3.6730720000
3.4093700000
-3.2259940000
-2.7776840000
-1.4947450000
-1.8139340000

0.5991610000
0.6078370000
0.0069330000
-0.4194260000
-0.8065800000
-0.6445090000
0.6338240000
-1.3433490000
0.5125500000
-0.0062530000
1.2882680000
0.1673570000
-0.9146250000
1.0707520000
0.8551980000
0.8135210000
-0.4684450000
-1.2261400000
2.2113790000
3.3444490000

Tabena J7. I'eomerpuja moaen cucrema 1,4DIDN_HCI_A

TOIIIITOOZ00Z— 0000000000

1.4569130000
0.7502730000
-0.6821560000
-1.1788730000
-0.4258780000
0.9019360000
1.3381650000
0.5335040000
-0.8677040000
-1.4767500000
3.4199090000
-3.5915220000
-2.4816560000
-2.7114780000
-3.1832990000
2.7802610000
3.6241750000
2.8900860000
-0.8750670000
1.5046140000
0.9822550000
-1.4734780000
-7.1641370000
-7.0093330000

1.5954150000
0.3899320000
0.5188910000
1.8466920000
2.9800840000
2.8515940000
-0.9114640000
-2.0303210000
-1.9155750000
-0.6739710000
-1.2731740000
-0.7106940000
2.1085760000
1.4405350000
3.0131270000
1.5820360000
2.3937100000
0.8028130000
3.9586960000
3.7252560000
-3.0188590000
-2.8218380000
-0.7727320000
-0.7387050000

0.4724650000
0.1526670000
-0.0886910000
-0.3008440000
-0.0806180000
0.3537610000
0.0286460000
-0.0873100000
-0.0550100000
-0.0706640000
0.2481220000
0.1890970000
-0.9740310000
-1.9828040000
-0.5225450000
1.1562630000
0.7776470000
2.1036100000
-0.2505500000
0.6024070000
-0.1877520000
-0.0351000000
0.6279280000
1.8930380000

Tabena J8. I'eomerpuja monen cucrema 1,4ADIDN_HCI_C

C
C
C

1.6061240000
0.9871990000
-0.4277140000

1.5260730000
0.4092570000
0.5468920000

0.8407020000
0.1892000000
-0.1360890000
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TOIITIIITOOZOO0Z— 0000000

-0.9733980000
-0.2971900000
0.9990080000
1.6476160000
0.9113860000
-0.4922850000
-1.1602580000
3.7598560000
-3.2840230000
-2.2334450000
-2.3528280000
-3.0117490000
2.8733250000
3.7013060000
2.9507900000
-0.7811060000
1.5364750000
1.4156860000
-1.0513760000

-3.1130230000

-3.0556490000

1.8709370000
2.9428040000
2.7566010000
-0.8066130000
-1.8906980000
-1.8307550000
-0.6404960000
-1.0271270000
-0.8038600000
2.2440540000
1.8273170000
2.9934110000
1.3923810000
2.2966510000
0.4146360000
3.9192660000
3.5648340000
-2.8127240000
-2.7343970000

-1.5847090000

-1.8467040000

-0.0734380000
0.4687070000
0.9721790000
-0.1851520000
-0.6272940000
-0.6881910000
-0.4648980000
-0.3609670000
-0.4014790000
-0.7749160000
-1.9276500000
-0.1857940000
1.6122820000
1.5069280000
2.3570850000
0.4946800000
1.4683850000
-0.9175040000
-0.9321580000
3.3134950000
4.5599660000

ITpunor

Hpuaor K. 'eomerpuje mome cucrema 2,3DXDN/HCI kopuinheHe vy KBAHTHOXeMMjCKUM

npopavydHuma

Tabena K1. I'eomerpuja moaen cucrema 2,3DFDN_HCI_A

ITIOIITIIITTOOZO00Z0000000000

2.2684040000
0.8400560000
0.2173360000
1.0786940000
2.4573920000
3.0575570000
0.0078740000
1.3582700000
1.9646710000
1.2022650000
3.0167180000
2.5097610000
4.1175260000
0.5536520000
-0.5132440000
1.2446630000
-2.1526870000
-3.3056180000
3.0579730000
4.1409260000
0.4400360000
-1.7006460000
-6.9006590000
-6.9066770000

-0.6937020000
-0.6388060000
0.6747680000
1.8153170000
1.7073950000
0.4420450000
-1.7920800000
-1.6600540000
-0.3811320000
0.7602460000
-1.9837870000
-2.9545020000
-1.9843480000
3.2112630000

3.4359430000
4.0612750000

-2.7426720000
-0.3111080000
2.6152730000
0.3325850000
-2.7893420000
1.7260990000
-0.1233760000
-0.0964850000

-0.0080570000
0.0063830000
-0.0174810000
0.0092970000
0.0257900000
-0.0127570000
0.0017200000
-0.0133260000
-0.0211770000
-0.0248300000
-0.0098040000
0.5606380000
-0.5630550000
0.0122430000
-0.5673700000
0.5760180000
-0.0168960000
-0.0289850000
0.0702880000
-0.0481420000
0.0372950000
-0.0607030000
-0.0499190000
1.2247840000
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Tabena K2. I'eometpuja moaen cucrema 2,3DFDN_HCI_C

IOIIIITMTTOOZO0Z0000000000

2.0693730000
0.7109250000
0.1481800000
0.9743120000
2.2750580000
2.8369120000
0.0947320000
1.3836560000
1.9365280000
1.1946020000
2.7597080000
2.0833010000
3.9788880000
0.4970000000
-0.3279650000
0.9870950000
-2.1527470000
-3.2048030000
2.8446460000
3.8739470000
0.2884640000
-1.6409950000
-4.2307380000
-4.6395090000

-0.7425370000
-0.6522070000
0.6767560000
1.7942230000
1.6513320000
0.3727730000
-1.7837060000
-1.6170800000
-0.3235780000
0.7980040000
-2.0505050000
-3.0228890000
-2.0641120000
3.2023450000
3.4689350000
4.0195870000
-2.6789470000
-0.2197370000
2.5423610000
0.2371250000
-2.7920910000
1.7766720000
-0.2362470000
-0.2428260000

0.6148570000
0.1791270000
0.0030540000
0.3381340000
0.7857630000
0.8971210000
-0.1261860000
-0.5676830000
-0.7245590000
-0.4495650000
0.8070950000
1.1558630000
0.6302320000
0.2210540000
-0.6581850000
1.0019380000
-0.8577010000
-1.1532750000
1.0475990000
1.2022100000
0.0112130000
-0.6092020000
1.8777620000
3.0854410000

Tabena K3. I'eomerpuja moaen cucrema 2,3DFDN_HCI_bifo0

TIOIITIIITTOOZO0Z0000000000

2.0955450000
0.8284090000
0.8284790000
2.0953780000
3.2949080000
3.2951710000
0.4175990000
1.5954590000
1.5955030000
0.4176330000
2.2190450000
1.3446130000
3.2139660000
2.2189750000
1.3516980000
3.2070160000
-2.7770750000
-2.7771630000
4.2264810000
4.2272310000
-0.4543580000
-0.4541630000
-6.2235360000
-6.2315800000

-1.3883490000
-0.7268730000
0.7268780000
1.3884020000
0.7002180000
-0.7001660000
-1.4124410000
-0.7078580000
0.7075570000
1.4122860000
-2.8746270000
-3.5357650000
-3.3455630000
2.8746830000
3.5359690000
3.3455360000
-1.3457630000
1.3453070000
1.2631840000
-1.2631120000
-2.4987660000
2.4985990000
0.0000800000
0.0031170000

-0.0081090000
0.0066060000
-0.0142200000
0.0150470000
0.0311500000
-0.0103230000
-0.0005790000
-0.0151820000
-0.0200760000
-0.0212270000
-0.0128550000
0.5554430000
-0.5662210000
0.0212070000
-0.5577840000
0.5868310000
-0.0211180000
-0.0275840000
0.0776390000
-0.0460700000
0.0326930000
-0.0548610000
-0.0460660000
1.2289050000
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Tabena K4. I'eomerpuja monen cucrema 2,3DFDN_HCI_bif180

TOIITIIITTOOZOO0OZO0000000000

-2.0641770000
-0.7971630000
-0.7971520000
-2.0642160000
-3.2638000000
-3.2637890000
0.4488830000
1.6267890000
1.6268240000
0.4489610000
-2.1876090000
-1.3164180000
-3.1793440000
-2.1878840000
-1.3173340000
-3.1791500000
2.8084370000
2.8084910000
-4.1956380000
-4.1956150000
0.4854800000
0.4856550000
5.9306790000
7.2056780000

1.3883840000
0.7268740000
-0.7268760000
-1.3883680000
-0.7001520000
0.7002320000
1.4124100000
0.7077960000
-0.7076190000
-1.4123170000
2.8746650000
3.5357690000
3.3456380000
-2.8746450000
-3.5359430000
-3.3454840000
1.3456700000
-1.3454000000
-1.2630950000
1.2632040000
2.4987330000
-2.4986300000

-0.0002690000
-0.0002460000

-0.0113280000
0.0106060000
-0.0102490000
0.0117730000
0.0210430000
-0.0204030000
0.0105470000
0.0026530000
-0.0022680000
-0.0101560000
-0.0167490000
0.5565440000
-0.5757760000
0.0171980000
-0.5568460000
0.5771640000
0.0034750000
-0.0030440000
0.0622030000
-0.0614580000
0.0440500000
-0.0436030000
-0.0016340000
-0.0023990000

Tabena K5. I'eomerpuja moaen cucrema 2,3DCDN_HCI_A

TIOIITIITITOOO0OO0OZO00Z0000000000

2.4210510000
0.9929260000
0.3942020000
1.2733100000
2.6489690000
3.2281480000
0.1374770000
-1.2361280000
-1.8237470000
-1.0214930000
3.1470870000
2.6266240000
4.2438150000
0.7716950000
-0.2846750000
1.4714330000
-2.2271140000
-3.5495340000
3.2658960000
4.3097760000
0.5674010000
-1.4883980000
-7.1268970000
-7.1284290000

-0.5484360000
-0.4664210000
0.8543470000
1.9826070000
1.8503680000
0.5735160000
-1.5991340000
-1.4621700000
-0.1662130000
0.9572900000
-1.8514730000
-2.8079110000
-1.8743960000
3.3873330000
3.6285530000
4.2250140000
-2.8884000000

0.0281560000
2.7473640000
0.4467290000
-2.5968870000
1.9382700000
0.4310610000
0.4547530000

-0.0033100000
0.0077390000
-0.0153880000
0.0093720000
0.0281210000
-0.0087360000
0.0030640000
-0.0147930000
-0.0190600000
-0.0241320000
-0.0008660000
0.5807310000
-0.5613170000
0.0076170000
-0.5838690000
0.5786620000
-0.0250510000
-0.0247460000
0.0722680000
-0.0426900000
0.0342760000
-0.0556120000
-0.0365340000
1.2382450000
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Tabena Ké6. I'eomerpuja mosen cucrema 2,3DCDN_HCI C

TOIITIITIITOQOOQOOOZO0O0Z0000000000

2.2562210000
0.9089330000
0.5061890000
1.4672490000
2.7499990000
3.1571640000
0.0361550000
1.3166570000
1.7174050000
0.8209720000
2.7878760000
2.0085000000
3.9901360000
1.1603020000
0.3622160000
1.7554140000
-2.4237000000
-3.3284920000
3.4291290000
4.1773770000
0.2428310000
-1.1369410000
-4.3275660000
-4.7022190000

-0.7794790000
-0.5550750000
0.8123320000
1.8456680000
1.5791350000
0.2522860000
-1.5935300000
-1.3224410000
0.0208080000
1.0546230000
-2.1436790000
-2.9924530000
-2.3216920000
3.2884220000
3.5841230000
4.0964080000
-2.6389220000

0.3848800000
2.4108380000
0.0160950000
-2.6231580000
2.0712790000

0.7275890000
0.8561040000

1.1135680000
0.6883010000
0.4210430000
0.6555570000
1.0957680000
1.2978800000
0.4802770000
0.0413060000
-0.2034340000
-0.0203250000
1.3987680000
1.8415620000
1.1979570000
0.4339230000
-0.4602700000
1.1483710000
-0.1987410000
-0.7400930000
1.2807110000
1.5987550000
0.6884900000
-0.2391580000
2.4916870000
3.7036040000

Tabena K7. I'eomerpuja moaen cucrema 2,3DCDN_HCI _bif90

TOIIIIOQO00Z00ZO000OOOOOOOD

-2.5003610000
-1.2335790000
-1.2337110000
-2.5003080000
-3.6985860000
-3.6987450000
0.0132940000
1.2077500000
1.2077370000
0.0131220000
-2.6234840000
-1.7549320000
-3.6124390000
-2.6235680000
-1.7606580000
-3.6072140000
2.6992800000
2.6992260000
-4.6309130000
-4.6314500000
0.0337580000
0.0332640000
6.3647040000
6.3724060000

1.3895580000
0.7251410000
-0.7250700000
-1.3894950000
-0.7008970000
0.7010310000
1.4034650000
0.7114140000
-0.7115460000
-1.4034840000
2.8761210000
3.5343520000
3.3478860000
-2.8759920000
-3.5340520000
-3.3478790000
1.6010640000
-1.6012710000
-1.2629020000
1.2630500000
2.4898140000
-2.4898310000
-0.0003030000
0.0044810000

-0.0069790000
0.0074120000
-0.0104910000
0.0157160000
0.0310880000
-0.0108200000
0.0012260000
-0.0132450000
-0.0123850000
-0.0158580000
-0.0099820000
0.5698980000
-0.5728750000
0.0192230000
-0.5692510000
0.5912370000
-0.0255920000
-0.0137510000
0.0765620000
-0.0474970000
0.0285390000
-0.0434090000
-0.0417260000
1.2332420000
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Tabena K8. I'eomerpuja moen cucrema 2,3DCDN_HCI_bif180

TOIITIITIITOQOOQOOOZO0O0Z0000000000

2.4591720000
1.1924590000
1.1924630000
2.4591550000
3.6575140000
3.6575050000
-0.0544120000
1.2489430000
1.2489640000
0.0544000000
2.5823200000
1.7166500000
3.5685050000
2.5823910000
1.7165770000
3.5688270000
-2.7404910000
-2.7404660000
4.5900380000
4.5900330000
-0.0747110000
-0.0747060000
-5.9647850000
-7.2397840000

1.3895160000
0.7251340000
-0.7250770000
-1.3895370000
-0.7009720000
0.7009570000
1.4034920000
0.7114730000
-0.7114870000
-1.4034570000
2.8760760000
3.5343260000
3.3478190000
-2.8760370000
-3.5340680000
-3.3479560000
1.6011640000
-1.6011720000
-1.2630020000
1.2629510000
2.4898410000
-2.4898030000
-0.0000690000
-0.0001660000

0.0114490000
-0.0091710000
0.0087450000
-0.0112210000
-0.0207010000
0.0211950000
-0.0091280000
-0.0005310000
-0.0013780000
0.0079810000
0.0150450000
-0.5691080000
0.5827950000
-0.0141090000
0.5701170000
-0.5812700000
0.0044680000
-0.0073450000
-0.0615810000

0.0624570000

-0.0365510000
0.0354430000
0.0020810000
0.0035070000

Tabena K9. I'eomerpuja moaen cucrema 2,3DBDN_HCI_A

r
r

TOITIIWWOOZOO0ZO0000000000

2.8770520000
1.4545910000
0.9216850000
1.8551640000
3.2226630000
3.7383890000
0.5437800000
-0.8228780000
-1.3457990000
-0.4878390000
3.5382580000
4.6306270000
2.9739010000
1.4233690000
2.1617660000
0.3821520000
-1.9588830000
-3.2142850000
3.8830810000
4.8124770000
0.9290570000
-0.9011220000
-6.7586910000
-6.7567800000

-0.4006120000
-0.2481070000
1.0999850000
2.1839010000
1.9842440000
0.6802870000
-1.3375060000
-1.1339410000
0.1887030000
1.2719140000
-1.7374300000
-1.8166650000
-2.6644230000
3.6114950000
4.4143300000
3.9039730000

-2.6541090000

0.5209170000
2.8498330000
0.5004410000
-2.3532510000
2.2765880000

1.1511070000
1.1757030000

0.0009730000
0.0120230000
-0.0133260000
0.0087320000
0.0271450000
-0.0074120000
0.0086440000
-0.0088850000
-0.0138590000
-0.0208470000
0.0071190000
-0.5569680000
0.5954450000
0.0043330000
0.5770250000
-0.5908390000
-0.0195220000
-0.0174670000
0.0692440000
-0.0415350000
0.0408590000
-0.0531340000
-0.0243100000
1.2504510000
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Tabena K10. T'eometpuja moaen cuctema 2,3DBDN_HCI_C

= =

TOITIIITWWOOZOO0Z0000000000

2.9637920000
1.6205870000
1.3705110000
2.4735880000
3.7492810000
4.0024920000
0.5347980000
-0.7395010000
-0.9886550000
0.0469740000
3.3432310000
4.4860730000
2.5115280000
2.3322470000
3.0903300000
1.4967310000
-2.1235060000
-2.7243420000
4.5436630000
5.0091560000
0.7051080000
-0.1524290000
-3.3800240000
-3.6122450000

-1.0024430000
-0.6169470000
0.7818480000
1.6876630000
1.2696440000
-0.0921540000
-1.5290890000
-1.1072670000
0.2680830000
1.1813910000
-2.4143000000
-2.7557290000
-3.1376890000
3.1503650000
3.8959520000
3.5194880000

-2.4032750000

0.9003670000
2.0106920000
-0.4501340000
-2.5784070000
2.2245350000

1.5005080000
1.7130590000

0.3329700000
0.0264290000
-0.2613540000
-0.1640770000
0.1647460000
0.3857960000
-0.0473130000
-0.3755360000
-0.6385810000
-0.5853700000
0.6279240000
0.3195730000
1.1837320000
-0.4190620000
0.2031600000
-1.2494630000

-0.4557030000
-1.0735820000

0.2482560000
0.5994610000
0.1788280000

-0.8162540000
2.4149580000
3.6504820000

Tabena K11. T'eomerpuja mozen cucrema 2,3DBDN_HCI_bif90

= =

TIOIITIIITWTWOOZO00Z0000000000

3.0428680000
1.7761370000
1.7762200000
3.0428700000
4.2411770000
4.2412960000
0.5285670000
-0.6675200000
-0.6674920000
0.5286470000
3.1662270000
4.1524780000
2.3010400000
3.1662310000
4.1485650000
2.3050070000
-2.2829050000
-2.2829380000
5.1736340000
5.1739870000
0.5134010000
0.5136960000
-5.9002170000
-5.9070470000

-1.3896110000
-0.7248230000
0.7248730000
1.3895320000
0.7009770000
-0.7011020000
-1.4029960000
-0.7111200000
0.7111510000
1.4030470000
-2.8759140000
-3.3488150000
-3.5329910000
2.8758930000
3.3485200000
3.5332800000
-1.7070520000
1.7071170000
1.2629190000
-1.2631240000
-2.4893770000
2.4894310000
0.0002690000
-0.0060650000

-0.0049740000
0.0099760000
-0.0091320000
0.0147500000
0.0292170000
-0.0113770000
0.0047000000
-0.0088700000
-0.0077210000
-0.0127110000
-0.0053280000
-0.5722650000
0.5808840000
0.0166500000
0.5905770000
-0.5749920000
-0.0224720000
-0.0057170000
0.0729710000
-0.0486840000
0.0322500000
-0.0403080000
-0.0333670000
1.2415990000
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Tabena K12. T'eometpuja moaen cuctema 2,3DBDN_HCI_bif180

TOIITIITIITOQOOQOOOZO0O0Z0000000000

2.4838260000
1.2171120000
1.2171120000
2.4838030000
3.6821640000
3.6821570000
-0.0297570000
1.2242900000
1.2243150000
0.0297520000
2.6069770000
1.7413220000
3.5931500000
2.6070360000
1.7412070000
3.5934840000
-2.7158360000
-2.7158180000
4.6146870000
4.6146850000
-0.0500530000
-0.0500620000
-6.1619930000
-7.4369930000

1.3895120000
0.7251330000
-0.7250780000
-1.3895410000
-0.7009780000
0.7009510000
1.4034930000
0.7114780000
-0.7114820000
-1.4034560000
2.8760720000
3.5343240000
3.3478130000
-2.8760410000
-3.5340700000
-3.3479620000
1.6011720000
-1.6011630000
-1.2630110000
1.2629430000
2.4898430000
-2.4898010000
-0.0000700000
-0.0001640000

0.0114780000
-0.0091710000
0.0087450000
-0.0111930000
-0.0206450000
0.0212510000
-0.0091560000
-0.0005860000
-0.0014330000
0.0079530000
0.0150760000
-0.5690970000
0.5828490000
-0.0140780000
0.5701280000
-0.5812160000
0.0043790000
-0.0074340000
-0.0615040000
0.0625340000
-0.0365800000
0.0354140000
0.0021620000
0.0035590000

Tabena K13. T'ecomerpuja momen cucrema 2,3DIDN_HCI_A

ITIOIIII-~-00Z200Z20000000000

3.2705780000
1.8508530000
1.3416250000
2.2931910000
3.6569500000
4.1503190000
0.9204110000
0.4453540000
0.9460190000
0.0653410000
3.9087150000
3.3289860000
4.9990690000
1.8862740000
0.8537900000
2.6352630000
-1.7114600000
-3.0184720000
4.3322200000
5.2212780000
1.2966510000
-0.4529920000
-6.5379440000
-6.5318330000

-0.2486040000
-0.0710220000
1.2848390000
2.3532370000
2.1301840000
0.8172180000
-1.1442930000
-0.9205390000
0.4121670000
1.4799240000
-1.5965130000
-2.5099640000
-1.6978080000
3.7880100000
4.0959650000
4.5801940000

-2.6207030000

0.8580320000
2.9843920000
0.6189960000
-2.1634420000
2.4947790000
1.6152060000
1.6404190000

0.0100890000
0.0175550000
-0.0122370000
0.0063510000
0.0277690000
-0.0007210000
0.0143940000
-0.0052620000
-0.0107780000
-0.0199500000
0.0234360000
0.6179350000
-0.5410720000
-0.0059170000
-0.6084560000
0.5678920000
-0.0218980000
-0.0096620000
0.0673300000
-0.0320700000
0.0476530000
-0.0532150000
-0.0077670000
1.2669690000
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Tabena K14. T'eometpuja mogen cuctema 2,3DIDN_HCI_C

TOIITIII~-~-00Z00Z20000000000

-3.3463810000
-2.0115170000
-1.8200700000
-2.9718360000
-4.2388530000
-4.4319660000
-0.8770970000
0.3919350000
0.5833430000
-0.5033590000
-3.6663640000
-2.8281170000
-4.7721200000
-2.8943210000
-2.0420340000
-3.7172650000
1.9865160000
2.4897500000
-5.0737930000
-5.4281850000
-1.0132730000
-0.3552100000
2.9512610000
3.1061090000

0.9890500000
0.5328380000
-0.8775260000
-1.7253630000
-1.2405620000
0.1337570000
1.3873130000
0.9011710000
-0.4886660000
-1.3458900000
2.4198610000
3.1006160000
2.8193250000
-3.1943620000
-3.6089380000
-3.8976090000

2.2979080000

-1.3339440000
-1.9391530000
0.5439660000
2.4445120000
-2.4012050000
-1.9679470000
-2.1806720000

0.6839240000
0.4447120000
0.1749290000
0.2185670000
0.4825530000
0.6876330000
0.4201280000
0.1574670000
-0.0844310000
-0.0791950000
0.9571360000
1.5553200000
0.5889850000
-0.0270710000
-0.8180490000
0.5611500000
0.1401480000
-0.4651890000
0.5280620000
0.8504390000
0.6325260000
-0.2929080000
3.2530160000
4.5005720000

Tabena K15. T'eomerpuja monen cucrema 2,3DIDN_HCI_bifo0

ITIOIIII-~-00Z200Z20000000000

-3.4969080000
-2.2303990000
-2.2306160000
-3.4972180000
-4.6953870000
-4.6953240000
-0.9818810000
0.2179150000
0.2177910000
-0.9821850000
-3.6201340000
-2.7570470000
-4.6043030000
-3.6209930000
-2.7619010000
-4.6016540000
2.0011840000
2.0009460000
-5.6280390000
-5.6280600000
-0.9756250000
-0.9762490000
5.7677910000
5.7750110000

1.3899230000
0.7243380000
-0.7241290000
-1.3894240000
-0.7008120000
0.7016270000
1.4017020000
0.7117380000
-0.7119180000
-1.4016880000
2.8762070000
3.5303690000
3.3516960000
-2.8756810000
-3.5301910000
-3.3508530000
1.8577840000
-1.8582690000
-1.2626890000
1.2637320000
2.4882190000
-2.4881990000
-0.0003360000
0.0103730000

0.0000740000
0.0128630000
-0.0095720000
0.0104550000
0.0265390000
-0.0090760000
0.0081730000
-0.0061390000
-0.0044230000
-0.0119290000
0.0056810000
0.5981880000
-0.5627580000
0.0055480000
-0.5923570000
0.5802760000
0.0258650000
0.0052500000
0.0675260000
-0.0447110000
0.0359220000
-0.0396660000
-0.0315880000
1.2433460000
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Tabena K16. I'eometpuja moaen cuctema 2,3DIDN_HCI_bif180

IOIIII~-~-00Z200Z20000000000

3.4851320000
2.2186410000
2.2187130000
3.4853420000
4.6835910000
4.6834780000
0.9701470000
-0.2297240000
-0.2296630000
0.9702480000
3.6084480000
2.7473620000
4.5907500000
3.6090280000
2.7479270000
4.5915660000
-2.0129930000
-2.0128320000
5.6163470000
5.6161180000
0.9640350000
0.9641680000
-5.5553080000
-6.8303050000

1.3898000000
0.7242750000
-0.7241920000
-1.3895470000
-0.7009940000
0.7014450000
1.4017000000
0.7117940000
-0.7118620000
-1.4016900000
2.8760770000
3.5302720000
3.3515260000
-2.8758110000
-3.5302710000
-3.3510390000
1.8579270000
-1.8581270000
-1.2629170000
1.2635060000
2.4882170000
-2.4882000000
-0.0000110000
-0.0000120000

0.0060780000
-0.0108990000
0.0115570000
-0.0042620000
-0.0163840000
0.0192110000
-0.0103590000
-0.0000140000
-0.0017100000
0.0097840000
0.0008590000
-0.5945150000
0.5725510000
0.0010760000
0.5961390000
-0.5703910000

0.0137830000
-0.0172780000
-0.0542710000
0.0579300000
-0.0381440000
0.0375160000
0.0065190000
0.0095130000
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Buorpaduja ayropa

Anekcannpa b. Bynosuh pohena je 17. jamyapa 1995. romune y Yxkuily, T/ie je 3aBpIiuiia
OCHOBHY M Cpe/iby MEIUIMHCKY IKony (cMep PapMmaneyTcku TeXHH4ap). XeMHUJCKU (aKyITeT
VYuuBepsutera y beorpanmy, crymujcku mporpam Xemwuja ymucana je 2014. romune. OcHOBHE
akazeMcke cryauje 3aBpmmia je 2018. romune ca mpoceynom omenom 9,14 (meser m 14/100).
3aBpwiHu  pan  Teopujcko npoyuasarwe X-H+Pt ummepakyuja monexyna cis- u trans-
ouammunouxaoponiamune (II) ondbpanuna je 29. jyna 2018. roguHe TpH KaTeIpw 3a OMIITY U
HEOPraHCKy XeMHjy moj MeHTopctBoM np Jymana BesskoBuha, ca omenom 10 (mecer). Macrep
aKaJieMCKe cTynuje Ha XeMHujckoM dakynrery YHuBep3uTera y beorpamy, crymujcku mporpam
XeMmuja je ynucana ucte roause, a 3appuimia 2019. rogune ca npoceunom onerom 10,00 (mecet u
100/100). 3aBpuiau pan Teopujcko npoyuasarwe eHepeuja u ceomempuja uxmeparyuja uszmelhy
komnaekca [Ir(acac)(CO)2] u noauyukiudHux apomMamudHux y2/608000HuKa oadpanuia je 5. jyna
2019. ronuHe mpH KaTeapu 3a OMIUTY M HEOPraHCcKy XeMHjy IMOJ MEHTOpcTBOM J1p JlymaHa
BespkoBuha, ca onenom 10 (mecer). JlokTopcke akaaeMcKe CTynuje, CTYIUJCKH MpOTrpaM XeMmuja
ynucana je 2019. ronune (mentop: np [yman Besskosuh). Ox 2021. rogune je 3amociieHa Ha
NuoBanmoHnoM 1ieHTpy Xemujckor gakynarera (10 2022. roguHe y 3Bamby UCTPaXKUBAY-NIPUITPABHUK,
a ox 2022. roguHe y 3Bamby HCTpakuBau-capagHuk). ¥ nepuony oa 2019. no 2024. roaune je 6uia
aHTa)kOBaHa Kao CapaJHUK y HACTaBU Ha BHIIIE MMPEIMeETa U3 00JIACTH OMIITE U HEOPTaHCKE XeMHje.
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Bubaunorpaduja

Kao pe3ynrar oBe TOKTOpPCKE qCepTaIlje MPOUCTEKIIa Cy JIBa HayYHa pajia 0J KOjuX je jeman

MyOMKOBaH y BPXYHCKOM MehyHapomHoMm dacommcy (kareropuja M21), a Apyru y UCTaKHYTOM
MehyHapoaroM dacommcy (kateropuja M22). Ilopen Tora, pe3yaTaTu Cy MPeACTaBJbEHU KPO3 MIECT
CaoIIITeHha CKYMOBHMa O] HAIMOHAIHOT 3Hadaja (Mareropuja M64) W jemHOT caommrema Ha
MelyyHapoqHUM cKyroBUMa (Kateropuja M34).

Papn y Bpxynckom mehynapoanom yaconucy (M21):

1.

Punovié, A. B., Veljkovié, D. Z. Halogen bonds as a tool in the design of high energetic
materials: evidence from crystal structures and quantum chemical calculations. CrystEngComm
23, 6915 — 6922 (2021).

https://doi.org/10.1039/D1CEQ0854D

Pap y ucraknyrom mel)ynapoanom uaconucy (M22):

1.

Veljkovié, I. S., Punovié, A. B. & Veljkovié, D. Z. Influence of halogen substituents on
sensitivity towards detonation of polycyclic nitroaromatic high-energy molecules, J Phys Org
Chem. 37, e4649 (2024).

https://doi.org/10.1002/poc.4649

Caonmrema HA CKYNIOBMMA 0/1 HAIIMOHAJIHOT 3HAaYaja mramnana y ussoay (Me64):

1.

1.

Ninkovié, D. B, Punovi¢, A. B. & Veljkovié, D. Z. Influence of halogen bonding on the
sensitivity of high-energy molecules towards detonation. 27th conference of the Serbian
crystallographic society, pp. 78 (2021).

. Punovi¢, A. B., Kreti¢, D. S., Velikovi¢, I. S. & Veljkovi¢, D. Z. Role of noncovalent

interactions in the control of the sensitivity of high energetic molecules towards detonation. 27th
conference of the Serbian crystallographic society, pp. 14 (2021).

. Punovi¢, A. B., Veljkovié, |. S. & Veljkovi¢, D. Z. Influence of the presence of halogen

substituents on high-energy properties of nitroaromatic molecules. 8t Conference of the Young
Chemists of Serbia, pp. 136 (2022).

. Punovié, A. B., Veljkovié, I. S., Sajatovi¢ V.& Veljkovié, D. Z. Role of halogen substituents in

the desing of halogen-containing high-energy materials. Twentieth Young Researchers
Conference — Materials Science and Engineering, pp. 23 (2022).

. BesbkoBuh, U. C, BynoBuh, A. b, Bemkosuh, [[. XK. Teopujcko mpoyuaBame yTullaja

XaJOTCHHUX CYICTUTYEHAaTa Ha OCETJHUBOCT MOJMIUKIMYHUX HATPOAPOMATUYHHUX EKCILJIO3HBA.
59. Casemosarmwe Cpncroe xemujckoe opyumsa, ctp. 113 (2023).

. Punovié, A. B. & Veljkovié, D. Z. Influence of the number of halogen substituents and their

type on the electrostatic potential of TNB molecules. oth Conference of the Young Chemists of
Serbia, pp. 104 (2023).

Caonmreme ca Me)yHapoaHux cKynosa mrammnasa y ussoay (M34):

Velikovi¢, D. Z. & Punovié, A. B. Quantum Chemical Study of Influence of Halogen Bonds
on the Sensitivity of Organic Explosives. Virtual 4th international symposium on halogen
bonding, pp. 148 (2020).

[Topen Tora, KaHAUAATKHHA je KOAYTOP JIBA pajia y HICTAaKHYTUM Mel)yHapoIHUM yacomucuma

(M22), jemnor panma y wacomucuma MelyHaponHor 3Hauaja (M23), jemHor caommTema ca
Mel)yHapoJHMX CKyIloBa IITaMmaHor y wusBoay (M34) um 5 caommrema Ha CKymOBHMa O]

HAIIMOHAJIHOT 3Hayaja mTaMIiaHa y u3Boay (M64).

149


https://doi.org/10.1039/D1CE00854D
https://doi.org/10.1002/poc.4649

H3zjasa o ayropcTBYy

Nwme u npesume ayropa: Anekcanapa b. Bynosuh

Bbpoj unnekca: 1X04/2019

HU3jaBbyjem
J1a je TOKTOpCKa ucepTallija mo i HacIOBOM:

KBaHTHOXEMM|CKO M KpHUCTAJIOTrpadCKO MPOYYaBALE VTHIIA]a XAJOTEHWX CVIICTUTYEHATAa Ha
JIETOHAOMIIHOCT HUTPOAPOMATHUYHUX EKCIJIO3UBA

® pe3ynTaT CONCTBEHOT UCTPAXKUBAYKOT PaJia;

e Ja Jqucepranyja y LUEJIMHM HU Yy J€JIOBUMAa HHje OuWiia Mpeaio’KeHa 3a CTULAme Jpyre
JUIIOME TpeMa CTYAN]CKUM MporpaMumMa JApyrux BUCOKOIIKOJCKUX YCTaHOBA;

® J1a Cy pe3yiTaTh KOPEKTHO HAaBEJICHH U
e J1a HHCAaM KpIIMO/JIa ayTOpCcKa paBa U KOPUCTHO/JIa UHTENEKTYaIHY CBOJUHY APYrUX JHIIA.

IHoTrnuce ayropa

VY Bbeorpany,
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I/I3jaBa 0 UCTOBECTHOCTH INTAMIIaHE U €JICKTPOHCKE Bep3nje AOKTOPCKOI pajaa

Nwme u pesume ayropa: Anekcanapa b. Bynosuh

Bbpoj unnekca: 1X04/2019

Crynujcku nporpam: Xemuja

HacnoB paga: KBaHTHOXEMU]JCKO M KpUCTaNOrpadcKo MpoyvaBame YTHUIIAja XaTOreHUX
CYIICTUTYEHATa Ha JETOHAOMIHOCT HUTPOAPOMATUYHUX €KCIIIO3UBA

Mentop: ap Hyman BesskoBuh

N3jaBspyjeM aa je mTammaHna Bep3uja MOT JOKTOPCKOT pajia HCTOBETHA €IEKTPOHCKO] BEp3UjU
KOJy caMm Ipeaao/ia paau NoXpamrBama y JIMrHTaIHOM peno3uTOpHjyMy YHUBep3uTeTa y
beorpany.

Jlo3BosbaBaM 1a ce o0OjaBe MOjU JMYHH TIOJAIM BE3aHU 3a JO0OHjare€ aKaJeMCKOT Ha3WBa
JOKTOpa HayKa, Kao MITO Cy UMe U TMPe3rMe, TOJMHA U MECTO polera 1 1aTyM oJ0paHe paja.

OBH JUYHM TIOJAIM MOTY c€ O0jaBUTH Ha MPEKHUM CTpaHHIIAMa TUTHTAIHE OMOIMOTEKe, Y
EJIEKTPOHCKOM KaTaJIoTy U y myOnuKamnujama YHuBep3uteTa y beorpany.

IHoTrnuc ayropa

V¥ Bbeorpany,
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HN3jaBa o kopunihemny

Ognanthyjem YHuBep3urercky oubianorexy ,,Cetozap MapkoBuh™ qa y JIurutainu peno3uTopujym
VYuuBep3urera y beorpany ynece Mojy JOKTOPCKY IUCEPTAIH]y 0] HACIOBOM:

KBaHTHOXGMI/IiCKO u KDI/ICTaJIOFDad)CKO npoydaBamkEC VTI/IIIaia XAJIOTCHUX CVYIICTUTYCHATAa Ha
I[CTOHa6I/IJIHOCT HUTPOAPOMATHYHHUX CKCIIJIO3KWBA

KOja je MOje ayTOPCKO JIEJI0.

Jucepranujy ca cBUM MpUJIO3UMa MPEeAao/aa caM y eJeKTPOHCKOM ¢GopMary MOTOJHOM 3a TpajHO
apXUBUPABE.

Mojy IOKTOpCKY IUCEpTalrjy MoXpameHy y JIurutamHoM perno3utopujymy YHUBEp3HUTETA Y
beorpany um A0CTYynHY y OTBOPEHOM IpPHUCTYIy MOTY Jla KOPHCTE€ CBU KOjU MOMLITYjy ojapende
caapxaHe y ogadpanom tumy Juienie Kpearusne 3ajennuiie (Creative Commons) 3a K0jy caM ce
OJUTy4HO/J1a.

1. Ayropctso (CC BY)
2. AyropctBo — nekomepiujairao (CC BY-NC)
(3)Ayropcro — HekomepumjanHo — 6e3 npepaga (CC BY-NC-ND)
4. AyTOpCTBO — HEKOMEpIHjaTHO — aenuTH moa uctum ycmosuma (CC BY-NC-SA)
5. AyropctBo — 6e3 mpepana (CC BY-ND)
6. AyropctBo — genuta o uctum yceiaosuma (CC BY-SA)

(Moymmo J1a 320KpYKUTE CaMo je[HY OJ IeCT MOHYH)SHUX JTUIICHIIN.
Kparak onwc nuiieHIy je cacTaBHHU JICO OBE M3jaBe).

Hornuc ayropa

VY beorpany,
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1. AyrtopcrBo. J03BoJbaBaTe yMHOXaBamwe, NUCTPUOYIM]Y M jaBHO CAOMNIITAaBamke Jeia, U
npepaje, ako ce HaBeJle KMe ayTopa Ha HayKH oJipel)eH 0/ CTpaHe ayTopa WIIM JaBaolia JIMICHIIE,
Yak ¥ y komepuujainae cepxe. OBo je Hajca000HHja OJ1 CBUX JIUICHITH.

2. AyTOpcTBO — HeKoMepuUHjaaHo. J[03BoJbaBaTe YMHOXKaBame, AUCTPUOYIH]Y M jaBHO
caoITaBame Jeja, ¥ Ipepaje, ako ce HaBe/le Me ayTopa Ha Ha4MH oJjpel)eH 01 cTpaHe ayTopa
WM JaBaola auneHie. OBa IMIeHIIa He T03B0JbaBa KOMEPIHjaIIHY YIIOTpeOy aena.

3. AyTOpcTBO — HEKOMepIMjaaHo — 0e3 mpepaja. /[03BosbaBaTe yMHOKaBamkE, TUCTPUOYIIN]Y
M jJaBHO CaOIIITaBame Jena, 0e3 MpoMeHa, MpeodIuKoBamba WM YIIOTpede /1ena y CBOM JIely,
aKo ce HaBeJe MME ayTopa Ha HA4uMH oJpeleH o cTpaHe ayropa Wiu JaBaoua ymmenne. Opa
JMIICHIIA HEe I03BOJbaBa KOMEpPLHUjaHy ynoTpeOy aena. Y 0HOCY Ha CBE OCTaJIe JIMIEHIIE, OBOM
JIUIIEHIIOM ce orpaHuyvaBa Hajeehu ooum mpaBa kopunihema jena.

4. AyTOpCTBO — HEKOMEPUMjaJHO — JeJUTH MOJ HCTHUM YycjJoBuMma. Jlo3BosbaBare
YMHO’KaBamwe, TUCTPUOYIN]Y U JABHO CAOMILTABAE JIENa, U MIPepaJie, ako Ce HaBele UMe ayTopa
Ha HayuH ojipeheH oJ] cTpaHe ayTopa Wi JaBaolia JULEHIIE U aKo ce Ipepaja IucTpulynpa rnoj
WCTOM WJIM CIUYHOM JiniieHIioM. OBa JIUIEHIIa HE JI03BOJhaBa KOMEpIIUjaTHy yrnoTpedy nena u
npepaja.

5. AyrtopcTBo — 0e3 mpepana. Jlo3BospaBaTe yMHOXKAaBame, IUCTPUOYIH]y ¥ JaBHO
caomIITaBame Jena, 0e3 MpoMeHa, MPeoOINKOBakba WK yIoTpede Jefia y CBOM JIey, ako ce
HaBeJ/Ie UMe ayTopa Ha HauuH oJjpel)eH o] cTpaHe ayTopa MM jJaBaolia jJureHie. OBa JuieHa
J103BOJbaBa KOMEPIIH]ATIHY YIIOTpeOy ena.

6. AyTOpCcTBO — 1eJIMTH MO UCTUM ycJa0BUMA. [[03BoJbaBaTe yMHOKaBamke, AUCTPUOYIIH]Y U
JaBHO caoTINTaBamke Aeja, U Ipepajie, ako ce HaBe/le UMe ayTopa Ha HauuH ojapeleH o ctpaHe
ayTopa WJIM JaBaolia JIMICHIIE W aKO ce Tpepaga AUCTPUOyHpa IMOA HCTOM WM CIUYHOM
nuneHnioM. OBa JIMIIEHIIa JT03BOJbaBa KOMEPIHjaIHY yrmoTpeOy aena u npepama. CindHa je
co(TBEpCKHMM JHIIEHIIaMa, OTHOCHO JIMIIEHI[aMa OTBOPEHOT KOJIa.
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