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TEOPUJCKO ITPOYYABAILE YTUIIAJA BOAOHUYHOI'
BE3UBAIBA HA JIETOHABUJIHOCT HUTPOAPOMATUYHUX
EKCIIVIO3UBA

Caxerak

BucokoeHepreTcku mMarepujanu Cy jelumbemha Koja IpU JAEeTOHAIUjH ociobalajy BENUKY KOTUYHHY
TOIIOTE U TacoBa, MpPU YeMy Cy YeCTO BEoMa OCEeTJbMBA Ha yaap u Apyre ctumynance. L{usp oBor
UCTpaXMBama je Ja Ce HUCIHTa yJOora BOJOHWYHE BE3€ Y pErylucamy JACTOHAOMIHOCTH OBHUX
jemumema. UctpaxuBamwe je yemepeno Ha TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB nutpoapomaruyna
JeIUIbEemha KOJI KOJHX j€ aHAIIM30M eJIEKTPOCTAaTHYKOr moTeHnujana u jaundae C-NO» Be3e ucnuran
yTHIIa] BOIOHMYHUX Be3a Ha JNETOHAOMIHOCT. [IoTOM je MCTU MpHUCTYN MPUMEHEH Ha jeAUbCHA
kobanta(Il), mukna(ll), 6akpa(ll), nuuaka(ll) u oxcoBanagujyma(IV) ca 3-HUTpoOAalETUIAIIETOHATO
JIUTaH]IOM.

Pesynrati mokasyjy na BOJOHHMYHE Be3€ 3HAYAJHO MEHajy EJIEKTPOCTATHYKH TOTEHIHjal M3HAJ
IEHTPAJIHUX perruoHa Mojekyna. Kama monekyn nenyje kao goHop y C-H---O wuHTepakuujama,
BPEIHOCT €JICKTPOCTATUYKOT TOTEHIHjala C€ CMamyje IITO YKa3yje Ha Mamy JeToHa0mIHoCT. Kamga
MoJieKyll urpa ynory akunentopa y O-H---O-N wuHTepakuujama, BpPEIHOCT EICKTPOCTATHYKOT
noreHnujana ce nmoehaBa m meronabminHOCT pacte. [I03UTHBHE BPEIHOCTH EIEKTPOCTATHYKOT
norenurjana u3Haa C-NOz Be3a U Malie BPeIHOCTH €HEpruje IucolHjaluje MmoTBplyjy Aa Jako
nonasu g0 packumama C-NOz Be3e W KO HHUTPOAPOMATHYHHX M KOJ KOMIUICKCHUX jeIUbCHA.
[Tpumeheno je u na jaunna C-NO; Be3e 3aBHCH 0] TCOMETPHU]E U BPCTE CYIICTHUTYECHATA Y CYCE/ICTBY
HUTpO rpyne. @opMupame HHTPAMOJICKYJICKUX BOJOHHYHUX Be3a (paBopu3yje 3aJpiKaBambe HUTPO
rpymia y IiaHapHOj TeOMETPHUjU yuMe ce moBehasa jenmokanu3aiyja eleKTPOHCKE TYCTHHE M OTeKaBa
HUXOBA IMCOIIH]jaIHja.

W3 HaBeneHOT ce MOXKE 3aKJbYYUTH Ja BOJOHUYHE BE3e¢ MOTY Ja MOTUQPHUKY)]y IACTOHAOMITHOCT
BHCOKOCHEPTeTCKUX jeAumema. OcuM Tora, pe3ylTaTd ykaszyjy Ha MOryhHOCT pa3Boja HOBHUX
BHCOKOEHEPTeTCKUX JeINhEeHha 3aCHOBAHUX Ha Ouc(3-HUTPOAIETHIIAIIETOHATO) KOMILIEKCHMA ca
MMOBOJHHUM JIETOHAI[MOHUM OCOOMHaMA.

KibyyHe peum: eKcrjio3MBH, BOJAOHUYHE BE€3€, HUTPOAPOMATUYHH MOJIEKYJIH, OCETJbUBOCT Ha
yAap, eJNeKTPOCTaTWYKU MOTEHLM]jaj, eHepruja Aucouujanuje Bese, BuOeproBu MHAEKCH, XelTaTHU
KOMILJIEKCH
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THEORETICAL STUDY OF HYDROGEN BONDING EFFECTS
ON THE IMPACT SENSITIVITY OF NITROAROMATIC
EXPLOSIVES

Abstract

High-energy materials are compounds that release large amounts of heat and gases upon detonation,
while often being highly sensitive to impact and other stimuli. This study examines the role of
hydrogen bonding in regulating detonability. The research focuses on nitroaromatic compounds such
as TNB, TNF, TNT, TETRYL, and TATB, where detonability was investigated through analysis of
electrostatic potential values and the strength of the C-NO> bond. The same approach was then applied
to coordination compounds of cobalt(Il), nickel(Il), copper(Il), zinc(Il), and oxovanadium(I'V) with
3-nitroacetylacetonate ligand.

The results show that hydrogen bonds significantly alter electrostatic potential above the central
regions of the molecules. When a molecule acts as a donor in C-H---O interactions, the electrostatic
potential decreases and detonability is reduced. However, when a molecule acts as an acceptor in O-
H---O-N interactions, the electrostatic potential increases and detonability becomes higher. Positive
electrostatic potential values above C-NO> bonds and low dissociation energies confirm that C-NO>
bonds easily break in both nitroaromatic and complex compounds. It was also observed that the
strength of the C-NO; bond depends on the geometry and the type of substituents near the nitro group.
The formation of intramolecular hydrogen bonds favors retention of nitro groups in planar geometry,
enhancing electron density delocalization and preventing bond dissociation.

From these findings, it can be concluded that hydrogen bonds can modify and control the detonability
of high-energy compounds. The results also indicate the potential for developing a class of high-
energy materials based on bis(3-nitroacetylacetonate) complexes with favorable detonation
properties.

Key words: explosives, hydrogen bonds, nitroaromatic molecules, impact sensitivity, electrostatic
potential, bond dissociation energy, Wiberg bond indices, chelate complexes

Scientific field: Chemistry
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1.1. BonoHu4He Be3e y MOJIEKYJICKHUM CHCTEMHUMA

Bononnyna Beza MMa 3Ha4yajHy yiaory y MehyMoneKylIcKoM Be3WBamby PazIMUUTHX MOJIEKYJICKHX
CHCTEMa, O]l jeIHOCTAaBHUX MOJICKYJIA TIOMYT BOZIE 0 CIOKEHHX CTPYKTypa Kao IITO Cy NPOTEHHU U
HyKJIeHHCKe KucenuHe. OBe Be3e KOHTPOIUIIY M yCMEpaBajy acolujanujy Mojekyina y Behe
MOJIEKYJICKE arperare IITo yTh4ye Ha MHOT€ OCOOMHE CYINCTaHIM M YMHU MX 3HAYajHUM y XEMU]jH,
ouoxemuju u Ouonoruju. BomonnuHe Bese Cy mpema jaumHH u3Mel)y cimabux BaH nep BamcoBux

. . . kcal .
WHTEpaKIfja U KOBAJCHTHUX Be3a OAHOCHO uMajy eHeprujy uzmehy 0,2 u 40,0 s 3aTo ce cMarpajy

jeIHUM 01 Hajjadnx MelyMONeKyICKUX HHTepaKIuja.

HNako je BomonmuHa Besza mpumehena m panmje, y mepuoay ox 1902. no 1935. roguHe mounme
WHTEH3MBHO JIa C€ TPoy4aBa. Y TO BpeMe, Y XeMH]jCKOj JIMTEPATYPH Ce T0jaBJbUBAJIA MO/ PA3THIUTUM
Ha3MBHMa Kao IITO cy ,.cinaba Be3a“ um3mely nBa mosekyna Bone, ,,CeKyHIapHa BajeHIHMja™ y
aMOHHMjyM COJINMA, | ,,c71a00 YjeIumbemhe™ y TPUMETHIIAMOHHI]yM-Xuapokeu gy > > 45 6

WuTepakiyja n3mel)y 18a Monekyna Boae je npumehena jomr 1920. rogune, anu ce ek 1935. ronune
IIpBHU IIyT MOjaBWIa y JMTEpaTypH MOJ HAa3MBOM BOJOHMYHA Be3a.’ BojoHuuHe Bese Cy KibyuHe 3a
MOBE3MBAKE MOJIEKYTa BoAe M (opMHpame Kpucrana Jiena. EnekrpocraTwmuke Cy NpUpOAE U
dbopmupajy ce usmel)y goHOpa U aKIENTOpa KOjU UMajy BEIHKY eeKTPOHEraTUBHOCTHU 300T uera je
oBaj (heHOMEH ayro OMO OrpaHUYCH HAa MHTEPAKIIM]Y Y KOjOj MOTY Jia Y4eCTBYjy caMoO aToMu (uryopa,
KHCEOHHKA M a30Ta, M IOHEKa 1l aTOMHU XJIopa, Opoma u jora. BomoHnyHe Bese Cy MpBH MMyT eTaJbHU]jE
ormcane 1939. ronuHe kazia je 00janrmeHo 1a o oapeheHrM yciioBuMa BOIOHUK MOXKe OUTH “Be3a”
n3mel)y 1Ba aToMa OTHOCHO MOXKE€ OMTH NPUBYYEH NPHUBIAYHUM CHJIaMa JIBa €JICKTPOHETaTUBHH]jA

aToMa, a He CaMo KOBAJIEHTHO BE3aH 3a jeiaH atom.” S

1.1.1. I'eomeTpHjcKN MapaMeTPH U eHepreTcke 0cOOMHe BOJOHUYHE Be3e

[Ipema npenopykama Mehynapoaue yauje 3a uncty u npumemeny xemujy (IUPAC), Bononnuna Besa
ce neduHuIIe Kao ,,IpuBJIauHa UHTepakKiyja u3Mely aroma BOJOHUKA U3 MOJIEKYJIa HJIK MOJIEKYJICKOT
¢bparmenta X—H, y kojem je X aToM eNeKTPOHEraTUBHUjU Off aTOMa BOJIOHHMKA, U aTOMa HIIU TpyIie
aToMa y MCTOM HJIM JAPYTOM MOJIEKYIY, MPpU 4eMy TOCTOje JoKa3u o dopmupamy Bese“. J[okas o
I0CTOjakby BOJOHHYHE Be3€ MOKe OUTH TEOPHUjCKH, eKCIIEpUMEHTAHHU WK 06a. °

3a KapakTepu3aln]y BOIOHUYHE Be3€ ce KOpUCTe ciefehu cTpykTypHH apaMeTpu:

= y>)KMHA Be3e u3Melyy aToma JJoOHOpa U aroMa BOJOHHMKA (T),
" Jy)XUHa Be3e u3Mel)y aroMa BOJIOHHKA U aToma akienTopa (d),
*  BaJICHIMOHHU yIJIOBHU 0. U .

Crnuka 1. [Tpuka3 reoMeTpHjcKiX apamMeTapa BOIOHHYHE BE3€; I' IPENICTaBIba TyKUHY Be3e u3mely
aroma X u H, d npencrassba H---Y pactojame, 10k cy a u B BaneHuuonu yriosu (£X-H-Y) u (£H-
Y-7).
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3a KapaKkTepH3alyjy BOJOHUYHE BE3€ CE€ MOTY YHOTPEOUTH jOoII HEeKH oJaTHH nmapaMeTpu. Ha cmumnm
1 cy rpadguuku npHKa3aHu T€OMETPHUjCKU MapaMeTpH, Kao U MOTEHIUjaHU JOHOPH (YTJbEHHK U3
apOMaTUYHOT MOJICKYJIa, KHCEOHHUK WM (Iyop) M aKLENTOPH BOJOHHUKA (aTOM a30Ta, XJopa, Opoma,
jona uam GeH3eHOB apOMaTHYHH T-NIPCTEH).”

Ha cmuum 1, r mpencrasiba nyxxuny Bese uismehy aroma X u H (X-H), d mpencrasmma H---Y
pactojame, 10K je D Hajkpahe pacrojame n3mehy atoma X 1 Y 0HOCHO IPEICTaBIba CYMY JTYKUHE
X-H Bese (r) u H---Y pacrojama (d). Y crapujoj nureparypu je ymecto d mapamerpa 4ecrto
3acTyIUbEH JO0AATHU Mapamerap D jep HUje mocTtojajga MOTyhHOCT eKCliepUMEHTAHOT oApehuBama
MoJIOKaja aTomMa BOJOHMKA. MelhyTuM, AaHalme eKCIepUMEHTanHe MeTone omoryhaBajy Behy
MpelU3HOCT Npu onapehuBamy mojoxkaja aroMa BOJAOHMKA M 300T Tora ce JaHac OBaj MapameTap
yIJIaBHOM M30CTaBJba WJIM CBPCTaBa y moMohHe mapamerpe 3a KapaKTepH3allljy BOJOHUYHE Be3e.
VYrioBu o ¥ B IpeAcTaBibajy BaJCHIIMOHE yIioBe u3Mely moHopa, BogoHuka u akientopa (£X-H-Y),
Y BOJIOHHKa, akienTopa u exemenra Y (£H-A-Z), peI[OM.9

Ha 6u ce X-H:--Y-Z unTepakiuja cMaTpana BOJOHUYHOM BE30M, HEOITXOJHO j€ MPOBEPHUTH JIa JIH
CTPYKTYpHHU TapaMeTpu U TEOPHJCKH WM EKCIEPUMEHTAIHU J0Ka3u MCIYHaBajy KpUTEpHjyMe
Je(pUHUCAHE 3a BOJIOHUYHY BE3Y.

VY cnenehux HEKOIMKO Tadyaka Cy pUKa3aHu KPUTEPH)jyMH 3a CTPYKTYPHE ITapaMeTpe BOTOHUYIHE Be3e
koje je 2011. rogune nedunucao IUPAC.’

Bononnuna Be3a, X-H---Y-Z, Tpeba na 3anoBosbaBa cienehe kpurepujyme:

(1) mpema cB0joj MPUPOIN, BOZOHMYHA BE3a MOXKE J]a Ma €JIEKTPOCTATHYKO TIOPEKIIO0, MOXKE Ja
MOTUYE U3 MPEHOca HaeleKTpHucama u3Mel)ly JoHOpa W akuentopa WM MOXe Ja Oyae
JIMCTIEP3UOHOT KapakKTepa;

(2) y BOMOHUYHO] BE€3H aTOMU JIOHOPA, X, ¥ BOJIOHUKA Cy BE3aHU IMOJIAPHOM KOBaJCHTHOM BE30M,
a jaunHa H---Y Bese pacrte ca mopacTtoM eJeKTpOHETaTHBHOCTH aToMa JOHOPA;

(3) yrao a (£X-H-Y) je npubnmxan win uznocu 180°, a BomoHMYHA Be3a je jadya YKOIUKO je o
onmuxu BpeaHoctu 180°%;

(4) nyxxuHa Be3e u3mely n1oHOpa U BOJAOHUKA, T, je Beha y BOIOHMYHO Be3aHOM HETO Y CJI000THOM
(GparMeHTy ITO ce MOXKE YOUHTH Kao IpBeHO Tomepame y IR cmekrpy, m mopacty
MHTeH3uTeTa U mnpewy X-H tpake y IR criekrpy;

(5) BononnuHa Be3za ce y NMR cnekTpy Moke yOuuTH Kao rmomepame Tpake BojgoHuka n3 X-H
¢parmMeHTa ka BehMM XeMUjCKUM ITOMEpambUMa;

(6) T'mbcoBa cmoboaHa eHepruja (opMmHpama BOJOHMYHE Be3e Mopa OMTH Beha o1 yKyImHE
TOIJIOTHE EHepruje cucTeMa jia 61 ce MOIIa eKCIepMMEHTATHO OpeuTH.”

1.1.2. YTuuaj d u o reoMeTpujCKUX MapaMeTapa Ha ja4uHy BOJOHHUYHE Be3e

C 0063upoM Ha TO Ja je MoJI0Xkaj aToMa BOJIOHUKA O] CYIUTHHCKOT 3Hadaja Mpu oApehuBamy jaunHe
BOJIOHWYHE Be3e, Y JaJbeM TEKCTy he OUTH YKpaTKo NMPOKOMEHTAapHCaHO KaKo MOJIOXKa] aToma
BOJIOHMKA U BPETHOCTH CIIOMEHYTHX Napamerapa YTH4y Ha jadMHy BOJOHH4YHE Beze. Ha mpumep,
aHAJIM30M KPHUCTAIHHUX CTPYKTypa mpoHaheHo je na Hajehm Opoj H:---O kxoHTakara, KOI jakux H
ymepeno jakux N-H---O u O-H---O unTepakuuja, uma nyxuny d y oncery ox 1,1 mo 1,6 A, u
BpenHoctH yra o ox 170° go 180°. To 3Haum ga ce ayXKMHaA BPJIO KPATKUX BOJIOHUYHHUX BE3a MOXKE
YIIOPEIUTH ca Jy>KHUHOM KoBalleHTHe Bese (Hajuernhe usHocu usmehy 1,2 u 1,6 A).!° V ciyuajesuma
Kajia, KOJ| OBUX MHTepakiuja, ayxkuna H---O konrakara usHocu usmehy 2,2 u 2,6 A, nahene cy
3HAYajHO Mame BPEIHOCTHU YIVIa o Koje u3Hoce of 90° mo 120°.!!

Canuan TpeHz ce jaBjba M kon crnabux C-H---O umHTepakiuuja rae Hajsehu Opoj KOHTakaTa MMa
nyxuny d on 2,2 1o 2,7A u yrose o ox 90° mo 120°. !



N3 oBora ce Moke 3akJby4yuTH Ja j€ BOJOHMYHA Be3a jada mTo je Beha pasmmka y
eJIEKTPOHETaTUBHOCTH M3Mely BogoHuka u goHopa. [Ipema Tome, O-H:--O u N-H---O unrepakuuje
Cy jake 3aro IITO je eeKTPOHEraTUBHOCT KUCEOHUKa U a30T1a (y = 3,44 u 3,04, penom) 3HauajHO Beha
O]l eleKTpoHeTaTUBHOCTH BogoHUKa (Y = 2,20), nok cy C-H:--O unTepakmuje cinade jep je pa3nuka
€JIEKTPOHETaTUBHOCTU H3Mel)y BOIOHHMKA M yribeHHKa Majna (mpema [loamHroBoj ckanu M3HOCU
0,3 5).11, 12

Hpyru npumep cy u X-H:--Y-Z unrepakumje, y kojuma je X XaJoreHH aroM, OK Y MOry OUTH
pa3IMYKMTH aKIENITOPH BOJOHUYHE Be3e. Kako eneKTpoHeraTuBHOCT XajoreHa omaja oj dyopa ka
jony, (mayopoBomoHUK (opMHpa Hajjayy BOJOHUYHY BE3y, 3aTUM CIEJE XJIOPOBOJOHUK U
OpOMOBOJIOHHK, JOK JOIOBOJOHUK ¢opMupa Hajcaabujy BOJOHMYHY Be3y ca HIACHTHYHUM
aknentopoM.® OBe pasjuke MOTy [a yTUdy Ha (DM3MUKE H XEMHjCKe 0COOMHE CyIICTaHIM Kao IMITO Cy
BHUXOBA TEMIIEPATYPa KIbY4amha H MPKIHEHhaA.

W3 0BUX CTyaMja MOXKEMO Ja 3aKJby4HMO J1a T€OMETPUjCKH MapaMeTpH 3HAYajHO yTUdy Ha jaddHy
BOIOHMYHKX Be3a. CTora cy jake ¥ yMEpeHO jake BOJOHUYHE Be3€ KPAaTKe U JIMHEAPHE OTHOCHO HMajy
o yrao npubmmkno 180° 10K crabe BONOHMYHE BE3€ HMMAjy 3HAYAjHO WIMPH OINCEr CBHX
reoMeTpHjCKHUX napaMeTapa.® 13

1.1.3. Knacudgukanuja BOIOHHYHE Be3e

OcobuHe W jaunHa BOJAOHMYHE Be3€ 3aBUCH O] BHIIE (aKTOpa, MPBEHCTBEHO O]l T€OMETPH]jCKHX
napamerapa, 3aTUM M O] IPUPOJIE U €JIEKTPOHETaTUBHOCTH JIOHOPA U aKIENTOPa KOjU CYy YKJbYUCHU
y unTepakiujy. Ctora cy BOZOHUYHE Be3e KJIacH(PUKOBaHE IIpeMa pa3IMuuTUM ocoOMHaMa J1a Ou ce
M0j€/IHOCTaBUIIA FbUXOBA KapaKTepu3alyja.

VY 3aBUCHOCTM OJ] Tora Ja J¥ y BOJOHMYHMM Be3aMma ydecTByje jenaH uiu Buuie X-H nmm Y-Z
(parmenara, oHe ce MOry KIacu(MKoOBaTH Kao MOHO(ypKoBaHe, OH(ppykoBaHe, TpUdypKoBaHe U/ '
Ha npumep, y kpucranHoj ctpykrypu 1,4-0en3oxuHona, jenan C=0 ¢parmeHT je ykjbydeH y JiBe
BopoHnuHe Bese ca C-H ¢parmentrma 300r yera je mpu KapakTepu3aluju, mopen aykune Beza Ca-
Ha u Cop-Hp (11 1 12, pemom), motpedbHo na ce nedunumty jour u: Ha---O pacrojame (di), Hp --O
pactojame (d2), kao 1 ymoBu £Ca-Ha-O u £Ch-Hp-O (a1 1 a2, penom) (cnuka 2). [Ipema Tome, oBa
BOJIOHHMYHA Be3a je OudpyKoBaHa.

Crnuka 2. Kpucranna ctpykrypa 1,4-6en3oxurona (pedxon: BNZQUIO3) y kojoj aa C-H
dbparmeHTa y4ecTByjy y GopMUpamy BOJOHUYHUX Be3a ca KICEOHUKOM U3 KapOOHWIIHE TpyTIe.

AKko ce knacupuKyjy nmpeMa nIpupoar U eJIeKTPOHEraTUBHOCTHU JIOHOpA WM aKLENTopa, BOJOHUYHE
Be3€ MOT'y OMTH KJIacu4yHe (KOHBEHIIMOHAIHE) U HeKJIacuyHe (HEKOHBEHIIMOHATIHE) BOJIOHUYHE BE3e€.
Hajuemthu npumepu koHBeHImoHanHe BogoHu4He Bese cy: F-H:---F, N-H---O=C, O-H:--O-H, O-
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H---S, C-H:--O, C-H: -7 utn. C apyre ctpane, O-H---M, P-H:--O, M-H:--O, N-H:--Se, O-H:--Se n
JpyTe Be3e Cy MPUMEpH HEKOHBEHIIMOHAIHUX BOAOHWYHHX Be3a. [Ipema jaunHu, KOHBEHIIMOHAIIHE
BOJIOHMYHE BE3€ MOTY Ja Oyay WM jake WK cllabe BOJAOHHUYHE Be3e, IOK CYy HEKOHBEHIIMOHATHE
yIIaBHoM ciiabe. !

1.1.3.1. Knacujdukaumnja BoAOHUYHE Be3e NMPeMa jauyruHu

Jla 6ucMo yTBpIMIIM KakBa je pasznuka usmely marepakiuja kao mro cy F-H---F, HO-H---OHa, C-

H:---OH; uta., Tpebda na ux ynopeaumo npema enepruju. OBe BpeIHOCTH 3HAYajHO BapUpajy U U3HOCE

kcal kcal kcal .
38,80 ol 4,70 1,28 o1 PETIOM, T€ CE U3 HHX MOXE MPOICHUTH HHX0BA jaumna. ' 14

m " mo

JaunHa je jenHa O HajBAXXHHMjUX OCOOMHA BOJOHHMYHE Be3e. Ha OCHOBY BPEIHOCTH €HEpPruje
MHTEpaKIyje ce, Ha MpPUMEp, MOXKE MPOLEHUTH KakBa je crabuiHocT 3D cTpykType pasmuuuTux
Marepujalia i Kako Ha iy yTHUy pasnunuute Mehymonekyncke narepakiyje. [Ipema Tome, BoqoHHYHE
Bese Cy Kiaacu(HKoBaHe Ha jake, yMepeHo jake U cnabe.® Y tabenu 1 cy mpukasaHe CTPyKTYpHE,
CHEepPreTcke W TEepPMOJAMHAMHYKE OCOOMHE BOJOHMYHE BeE3€ KOje Cy 3Ha4ajHe NpU HEHO]
kapakrepuzanuju. Ha ocHoBy mux, F-H---F~ nnaTepakuujy moxxemo kmacudpukoBaru kao jaky, HO-
H---OH> kao ymepeHo jaky, 10k je C-H---OH, caba unrtepakuuja.

Ta6ena 1. CTpykTypHE, CHEpreTCKe U TePMOJUHAMUYKE OCOOMHE BOJOHUYHE BE3¢ KOje Cy 3HAYajHE
3a eHy KapakTepusaljy U Hojely IpemMa jaduHu.

Jake VYMmepeHo jake CnaGe
Enepruja Bese 15-40 4-15 <4
keal
mol
PenaruBHO noMepame >25% 5-25% <5%
Bubpauuje X-H Ttpake
y IR
[ToBehamwe myxune X- 0,05-0,20 0,01-0,05 <0,01
H, Ar [A]
Omncer D(X:--Y), [A] 2,2-2.5 2,5-3,2 3,0-4,0
Oncer d(H---Y), [A] 1,2-1,5 1,5-2,2 2,0-3,0
Omncer a(£X-H-Y), [°] 175,0-180,0 130,0-180,0 90,0-180,0
KoBasneHTHu KapakTep 3HauajaH ciab 3aHeMapJbUB
Enexrpocrarnuku 3Ha4ajaH JIOMUHaHTaH yMepeH
KapakTep

1.1.4. KBaHTHOXeMHjCKA aHAJIM3a IPUPO/IE M eHepruje BOAOHNYHE Be3e

Jlanac ce 3a u3padyHaBame€ €HEpryje BOJAOHWYHE Be3e Hajuelrhe KOpHCTe pa3iuuuTe pauyyHapcKe
MmeTtojie. PauyHapcke MeTozie MoOTy Jia padyHajy €eHeprujy BOJAOHHYHE BE3€ Y TaCOBUTOM, TEUHOM WU
YBPCTOM arperaTHoM cramy. Ha civmm 3 cy nate u3padyHate eHepryje BOIOHUYHE BE3€ 3a Pa3InInTe
MOJIET CHCTEMeE KOjH TPajie jake, yMEPEHO jake U cliabe BOJOHUYHE Be3e. !
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E [kcal/mol]
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-25 HO-H---OH"
-30
-35

-40
F-H--'F
B Jake BOJOHHYHe Bese M VMepeHO jake BOIOHHYTHE Be3e B Crae BOIOHHTHE Be3e

Cnuka 3. EHepruja BoJOHUYHE Be3€ HCITUTHBAHUX MOJICII CHCTEMA j€ U3pavdyHara y TaCOBUTOM
arperaTHoM CTamy; eHepruje cy uzpauynare MP2 nin MP4 meronama y KOMOWHAIU]U ca HEKOJIUKO
pasmuuutux 6-31+G(d), 6-31+G(d, p), 6-31+G(2d, 2p), 6-311++G(2df, 2dp) u TZV++(3d1f, 1p)
6a3HuX CKyrosa.'

Enepruja Bomonnune Bese 3aBucH o H---Y pacrojama d u BaneHmuoHor yria o. Mana neBujamnmja
£X-H-Y yrna on 180° uma 3HayajaH yTHIIaj HA jauuHy BOJOHMYHE Bese.

6.00

E [kcal/mol]

-3.00 d <do Eumin, d = do d>do
d [A]

Cnuika 4. T'paduuky nprKa3 3aBUCHOCTH TIOTEHIMjATHE EHEPTHUj€ BOIOHMYHE BE3E OJI IY)KHHE
BOJIOHHYHE Be3e. !

Ha cnuim 4 je npukazana npoMeHa eHepruje BogoHuuHe Bese ca nosehamwem H:- Y pactojama (d).
Ha ontumannoMm pactojamy, do, 0100jHE W TpUBIIAYHE WHTEPAKIHje Cy jeHaKe, a IMOTEHIUjaHa
erepruja X-H---Y-Z unrepaxuuje noctuxe eHepreTckd MUHUMYM (Emin). Kana cy H:--Y pacrojama
nyxa (d > do) umm Gnaro kpaha (d < do) on onTuManHOr pacrojama, BOJOHHYHA Be3a jOLI YBEK
cTabmiIn3yje MOJIEeKyJICKU cucteM. Mako je enepruja BogoHnuHe Be3e Beha o1l Emin, OHA jOIII yBEK MMa
HeratuBHy BpeaHocT. Ha Bpno kpatum H---Y pacrojammma (d << do), mpeosnalyyjy ombojHe
unTepakuuje. s 1°

Jla 6ucmo 6oJbe pazymenu ocoOrMHE BOJIOHUYHE BE3€, YKYITHA €HEprija BOJIOHUYHE BE3€ j€ pa3ioKeHa
Ha BHIIIE Pa3INYUTHX KOMIIOHEHATa KOje UMajy pa3nuuuTy npupony. [lpema Tome, yKynHoj eHepruju
BOJIOHUYHE Be3€ JONPUHOCE cieniehe eHepruje:

(1) E = Egs + Ep, + Egx + Ect + Episp,



nmpu uvemy je Egs emekrpocratmuka kommoHeHTa, Epp je monapu3anndoHa KoMIoHeHTa, Egx
KOMIIOHEHTa U3MeHe U 010Hujama, Ect je KOMIOHEHTa mpeHoca HaelleKTpUcama, a Episp je nonpuHoc
JHCTIep3Hje YKYITHOj eHepruju MeljymomeKyncke HHTepakuuje.

CBe KOMITOHEHTE CHEpruje MMajy MpUBJIa4aH KapaKTep OCHM KOMIIOHEHTE M3MEHE U OI0Hjama.
KommonenTa usmene u ondujama (Egx) je o100jHa M MMa TO3UTHBAH MPEI3HAK 32 CBE MOJICKYJICKE
cucTeMe, IITO CMamyje YKYIHYy €HEprujy BOJOHWYHE Be3e. [Ipema Tome OHa KOMIIOHEHTa Koja
HajBUILE yTHYEe HA BPEAHOCT M TNpPEI3HAK YKyIHE €HEepruje MHTepakuuje, oapehyje m kapaxrep
BOZOHMYHE Bese. " 1°

Kana ykyrHOj eHepruju HajBHIIE JONPUHOCH €HEPrHja Koja HACTaje MPHU MpeacKy €JICKTPOHA M3
HOMO opb6utane jemnor monekyna y LUMO opburtany apyror MoJeKyna, Y BOJOHHYHO] BE3H
npeorialjyje KoBajeHTHU Kapakrep. TakBa je, Ha npumep, jaka F-H---F~ umHTepakumja. Y 0Boj
UHTEepaKIMju cy pacrojama r u d jegnaka. Ilpema tome, F-H:--F~ wunTepakumja uma
TICEYIOKOBAJICHTHHU KapakTep, a HajBehn TOMPUHOC YKYITHOj EHEPTHjH MHTEPAKIIH]Ee IMa KOMITOHCHTA
IIpeHOCa HaeJleKTpUcama. '

C ApPYTre CTpaHE, YMCPCHO jaKe BOJOHHUYHEC BE€3€C YITIABHOM I/IMajy CIICKTPOCTATHYKHU KapaKTCp.

Bononnuna Be3a m3mely aBa Monekyna Boie MMa €IEKTPOCTATHUKE OCOOMHE M HEHa EHepruja

kcal . .
HN3HOCHU 4,7 m.m HaI/IMe, BehI/IHa MOJICKYJIa KOJHU M)y JUITOJIHU MOMCHAT PAa3JIMYUT OO HYJIC, KaO U

HEKHU JOHH, MOTY Ja (OpMHpPajy YMEPEHO jaKe BOIOHHYHE BE3€ Ca EIEKTPOCTATHYKHM KapaKTEPOM.
[Tpumepu 3a To cy BOOHWYHE Be3e u3Mel)y aMOHMjyM WM XJIOPUIHOT joHa U Boze rae je NHa* jon

nonop Boponuka y NHj --- OH, unrepaxuuju (19,0 l;c—jll), a Cl" jon akuenrop Bogonuka y HOH:--CI°

. kcal .
unTepakuuju (13,5 m—ol).17 W3 0BUX BPEJHOCTH MOXKE CE€ 3aKJbYUUTH /1A JaKe BOJOHUYHE BE3€ KAO IITO

je NH4*---OH, unTepakiuja, MOry GUTH eleKTpoCTaTHuKe Npupose. |

Kana nonop, akuenTtop mim o0a Majy eIeKTPOHEraTHBHOCT CIMYHY OHOj KOJ aToMa BojloHuKa, X-H
u H---Y Bese cy mame moilapu3oBaHe, LITO CMamyje eIeKTpocTaTHuku kapaktep X-H:---Y-Z
MHTEpaKIHje, T0K ce AKcIep3nja He3HaTHO Mewa. Kaja je enekrpocrarnyka KOMIIOHEHTa 3Ha4ajHO
Mama Ol Iucrep3uje, Jucrep3uja Aaje Hajsehu TONMpUHOC YKYITHO] €Hepruju BofoHUYHe Be3e. OBe
BE3€ HHUCY yCMEpeHe U JIMHeapHe, Beh uMajy ocobuHe cinyHe BaH jaep BancoBuM mHTEpakiujama.
Ha mpumep, cymnop m BOAOHMK MMAajy CIWYHY €JIEeKTpOHeratuBHocT (2,6 u 2,2, peaom), IITO
pesyinryje cnabo nomapuzoBanoMm S-H Besom. C npyre ctpane, CyMIop je peiaTuBHO A00ap akienTop
BOJIOHWYHE Be3e, Ia JIBa MOJIEKYy/Ia BOJAOHUK-Cylpuaa mory na ¢gopmupajy cnady HSH:--SH» ca

. kcal
YKyIHOM eHeprujom ox 1,1 ol Mehytum, He mMory ce cBu H: Y koHTakTu Kjacu(puKoBaTH Kao

BOJIOHWYHE Be3e. EHepruja BoJOHMYHE Be3e OMajia 3HaTHO criopuje ca nmoBehamem H:--Y pacrojama
(d), u uamely je Kynonose cune (E = d') u Ban nep Bancosux untepakuuja (E ~ d°). Enepruja
BOJIOHUYHE BE3€ CE MOXKE YIOPEIUTH Ca CHEPTHjOM TUIION-TUIION U TUTIOI-MOHOIION WHTEPaKIIH]ja
Koje ce cropuje cMamyjy ca nopactoM H---Y pacrojama (E = d>u d?).!

HpeMa TOMC, jaKe BOJOHHMYHE BC3C YCCTO I/IMajy MCCYAOKOBAJICHTHHU KapaKTCp, YMCEPCHO jaKC
BOJOHHUYHE BC€3€ Cy CICKTPOCTATUYKE IPHUPOAC, IOOK CYy ciabe BOJIOHHWYHE BC3C YITIaBHOM
AUCTICP3UOHOT KapaKTepa.

1.1.5. MeTone 32 eKCIEPMMEHTAJIIHO U TEOPHjCKO NMPOYyYaBamk-€¢ BONOHUYHE Be3e

ExcniepyMeHTanHe U pauyHapcKe METOJIe Cy 3Hauaje 3a IpoydaBame U KapakTepHu3aljy BOJOHUYHE
BE3e 3aT0 IITO je MPWINKOM HCTPaXKHWBamkba HEONXOJHA OATOBapajyha eKcliepMMeHTalHa WIIH
TEOpHjCcKa MOTBp/ia O OCTOjarby BOJOHUYHE Be3e. 300T Tora Cy 3a KapaKTepH3alijy BOIOHUYHE Be3e
Haj3Ha4YajHUje cielehe exkcrnepuMeHTalaHe Meroje: nudpakiuja X-3paka ca MOHOKpHUCTANa WU
npaxa, HEyTpOHCKa Tudpakiuja, HH}palpBeHa CleKTPOCKOIUja, MPOTOHCKA HyKJIeapHO-MarHeTHa
pesonantha ('H NMR) cnekTpocKonuja 1 CIIMYHO.



1.1.5.1. OgpehuBame reomeTpujcKux napamMmerapa BoOAOHUYHe Be3e AUPPaAKIUOHUM
MeTodamMa

Judpaximone MeTozie Cy 3Ha4ajHe 3a KapaKTepH3alMjy jaKuX U clabux BOJOHUYHUX BE3a U KOPUCTE
ce 3a MPOICHUBAKE KBATUTETA PE3yiiTaTa Koju Cy NoOujeHH padyHapcKuM meronama. {udpaknuja
X-3paka ca MOHOKpHCTaja WIHM Tpaxa Jaje BeoMa IpelH3HE TOAaTKe O CTPYKTYpHU MOJEKyJa.
Mehytum oBa MeToza UMa OrpaHHuCHa MpH onpehuBamy MojIoXkKaja aToMa BOJOHUKA. X-3paly ce
pacejaBajy ca eIeKTpoHa y KPUCTAIy U J1ajy HHGOpPMAIHjy O eIEeKTPOHCKO] TYCTUHH y Kpuctaiy. C
0031pOM J1a aTOM BOJTHHKA MMa CaMo je/IaH eJIEKTPOH KOjH je aHTaKOBaH y (hOpMHUpamky KOBAJIICHTHE
X-H Bese, qudpakiuja X-3paka ca aroMa BOJOHHMKA j€ MaJOT MHTEH3UTETa M TEIIKO Ce youaBa Ha
nudpakroHoj ciuiy. Takohe, pe3ynrard oBOT eKCIIepUMEHTa yKasyjy Jia ¢y nooujene myxuHe X-H
Besa kpahe oz ouexuBanux. Pasnor 3a oBakse pesynrare je Beha enekrponeraruBHoct aroma Xy X
-H®" dparmenTy 360r uera je eleKTPOHCKA I'yCTHHA ca Koje ce X-3palyl pacejasajy, ommka atomy X.
IIpema ToMe, y oBoM ekcriepuMenTy, ayxune C-H, O-H u N-H Be3a cy kpahe 3a 0,1 10 0,2 A ox
onaroeapajyhux melyje3rapHux pacrojama Koja Ccy 00HMjeHa HEYyTPOHCKOM audpakiujomM. To je
pasyior 3amrTo Cy y CTapHjuM KpUcTajlorpad)CKUM TOAaluMa W JUTEPaTypH, aTOMH BOJIOHHKA
MOTIYHO U30CTaBJHCHU U3 TI0jEAMHUX KPUCTATHUX CTPYKTYPa U U3 JaJbeT pa3MaTpamba.

MehyTtum, 1IHJb caBpeMeHe HayKe je Ja MPEeAioKH peliema 3a oApehuBame MOoNI0Kaja BOIOHHKA.
Hajuenrhe ce 3a kopekuujy qy>kuHe Be3e u3Mel)y JoHOpa U BOJIOHUKA KOja je 1001jeHa OBOM METO/IOM,
MpUMEBYje TEXHUKA HopManu3anuje nykuae X-H Bese. Y kpucTaiiHoj CTPYyKTYpH Koja je noOujeHa
mudpakjom X-3paka, gyxuHa X-H Bese ce mpoayxasa win ckpahyje nyx Bekropa X-H Besze 1o
BPEIHOCTH KOja je 100rjeHa HeyTPOHCKOM JAU(PaKIIjOM HIIH TaCHOM CrieKTpockonujoM. [Iporpamu
kao mro cy Mercury u ConQuest aajy oniujy 3a Hopmanuzanujy nyxkune X-H Bese. Ha npumep, y
nporpamy Mercury je moryhe Hopmamm3oBatu cieaehe Bese: C-H, N-H u O-H u Hakon
HOpMaIH3aIyje lbuxoBa gyxuHa uznocu 1,089 A, 1,015A 10,993 A, penom.'® '’ V tabemnn 2 Cy aare
CTaHJapAHE BPEAHOCTH 3a Ty>KMHY X-H Be3e Koje Cy 4ecTo NpuMemeHe y Pa3InIuTUM ITPOrpaMHUMa.
Texuuka Hopmanusanuje gyxune X-H Bese je Henoysgana y ciyuajy C(sp’)-H u N(sp®)-H Besa. Ose
Be3€ MMajy BEJIMKH CTETEH ClI000/ie U HUCKY €Heprujy Mpesacka jelHor KoHpopMmepa y IpyrH 300r
yera je TEIIKO MPEU3HO OJPEIUTH M0JI0%Kaj aToMa BOJOHMKA. Y Cllydajy ci1a0ux BOJOHMYHUX BE3a
npomena ayxune X-H Bese usnocu oko 0,01 A u Hema 3Hauajan yTHIlaj HA jaUMHY BOTOHUYHE BE3e.
Koz jakux M yMepeHO jakux BOJIOHMYHMX Be3a, mpoMmeHa ayxkuHe X-H Bese usnocu oko 0,05 A u
3HauajHO YTUYE HA jayMHy BOJOHUYHE Be3€. Y OBHM CIIyyajeBUMa je BXKHO JJOOPO Pa3sMOTPUTH Aa JIU
je TexHWKa HOpMalH3aldje BOJOHWYHE Be3€ NMPHXBATJbMBA y HUXOBOM INpoydaBamy. Takohe, je
Ba)XHO HArOBECTUTH J1a IPU HOPMAJTU3aLIMjH J10Ja3H 10 IpoMeHe ayxuHe X-H Bese, anu ce He Memwajy
£X-H-Y, £H-Y-Z n octanu cTpyKTypHU HapaMeTpH BOJIOHUYHE BE3€ IITO j€ JOAATHU HEJ0CTaTaKk
OB€ TeXHHKE. °

Tabena 2. [lyxune X-H Be3e no6ujeHe HEYyTPOHCKOM IU(PAKIIM]OM UIH TACHOM

CHEKTPOCKOMHjoM. !

X-H Be3a d x-n [A]
B-H 1,190
Al-H 1,590
Ga-H 1,620
C-H 1,089
Si-H 1,500
Ge-H 1,510




Hacraak Ta6ene 2. Jlyxune X-H Be3e nooujeHe HEYTPOHCKOM TU(PAKIINjOM MU TACHOM

crieKTpocKomujom. !

X-H Be3za d x-n [A]
Sn-H 1,710
N-H 1,015
P-H 1,420
As-H 1,520
Sb-H 1,700
O-H 0,993

S-H 1,338
Se-H 1,460
Te-H 1,690
F-H 0,917
Cl-H 1,270
Br-H 1,420

I-H 1,610

Naxo merona mudpaknuje X-3paka vMa HeJOCTaTKe, OHa UMa U onpel)eHe MpeTHOCTH Y OHOCY Ha
MeTony HeyTpoHcke mudpakuuje. OBH €KCIIEpUMEHTH Cy jeAHOCTaBHHjHU 3a M3Boheme. Takobe,
Hajuenthe ce xao m3Bop K u Kg 3paka ogpeleHe TamacHe nyXuHE KOPUCTE PENaTUBHO jepTHHM U
JlaKo JOCTYITHU MEeTalli Kao ITo cy 6akap, reoxkhe, MonubaeH u Xxpom. !

C 003upoM Ha TO /1a ce HajBehu Jieo 3paka pacejaBa ca yHYTpalImhUX €JIEKTPOHA KOjU ce Hayla3e On3y
jesrpa atoma, MoJ0Xaj je3rpa ce YIJIaBHOM IpeKamna ca LEHTPOM eJeKTpOHCKor obnaka. M3 tora
MO’KEMO 3aKJbYUUTH J1a aTOMU “TeXUX’ eJIeMeHaTa jaue pacejaBajy X-3paKke HEro aroMu BOJOHUKA, U
0Ba METOJIa J1aje BeoMa MpelLu3He MOJI0kKaje 3a CBE eleMEHTe OCHM BOIOHHUKA. !

Heytponcka nudpakimja omoryhasa nperusnauje oapehuBame MOJIEKYJICKE CTPYKTYpe U TOJIoXKaja
aTroma BOJJOHMKa OWJIO Ja c€ HEYTPOHHU pacejaBajy ca MOHOKpHCTaa WM Mpaxa, a Kao pe3yaTar ce
nobujajy mehyjesrapna pacrojama.?’

Pesynraru HeyTpoHCKke nudpakiyje Mory 3Ha4ajHO J1a C€ Pa3iIMKy]y O pe3ysTaTa Koju Cy T00MjeHuX
mudpakuujom X-3paka. Ha mpumep, C-H, N-H u O-H Bese y 2-amunoeTunauxuaporen-gpocdary cy
nyxe3a0,10 A, 0,13 Au 0,17 A, penom, kana cy onpehere HeyTpoHCcKoM AudPaKIHjoM y mopehemy
ca Jy’)KnHama Besa Koje cy oapehene audpaxmujom X-3paka. OBe pazuke HAPOUUTO MPEACTABIHA]Y
npoOem kaja oBU (hparMeHTH yUecTBYjy y rpahemy BononndHe Beze. Ha mpumep, H---O pactojame
1 £0-H-O yrao y O-H---O untepaximju usnoce 1,54 A u 176°, pesiom, kajia je KpucTaana cTpyKTypa
2-amuHOETHIIIUXUApOreH-pocdara ogpeheHa HeEyTpOHCKOM TudpakiijoM, 10K ¢y BpeaHocTa O---H
pactojama 1 £0-H-O yrma 1,72 A u 168°, peiom, y KpHCTaHOj CTPYKTYpH 100MjeHOj AuppaKIujoM
X-3paka. OBe pa3iuMKe 3HaYajHO YTUUy Ha BPEIHOCTH €Hepruje BOJOHHWYHE Beze u3Mmely nBa
MOIleKyNia 2-aMHHOeTHIIuXHuaAporeH-pocdara.’! IlocrtaBmba ce BakHO INHTAaEkE KOjU O OBHUX
pesynTara Tpeba y3eTH y 003Hp NpHU MpoydyaBamy BOAOHMYHE Bese.”” 23 YV nmTeparypu jom yBek
MI0CTOj€ Hecllarama OKo Tora fia i cy ayxune X-H Bese u £X-H-Y yrnoBu 1061jeHUX HEYTPOHCKOM
nudpakIyjoM IPEU3HUjU OfT pe3yiiTara fo0ujeHux nudpaxujom X-3paka. Mehytum, 1968. romune
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J€ OMIYYEeHO Jla C€ TeOMETPUJCKH MapaMeTpH KOjU Cy MOOHM]jeHU HEYTPOHCKOM IU(PPAKIIUJOM MOTY
y3eTH Kao CTaHjaapj HpU ITpoydaBamy BojoHMuHe Bese.’ BakHO je HArmacuTH 1a pesyiTaTH
noOujeHn obeMa MeTojaMa HHCY CYIITHMHCKHA HEeTauHHW, Beh Ja OBe JBE METONE Mepe Pa3IndHuTe
KapakTepUCTUKE: jeHa MepHu MelyjesrapHa pacrojama, JOK JApyra MEpU pacrojamke Koje oAroBapa
Hajsehoj enexTpoHCcKoj rycTuHm. !

Heytponcka mudpaknuja uma u ogpehene nenocrarke. Judpakirja HeyTpoHa ca je3rapa atoma je
3Ha4ajHO MameT MHTEH3UTETA, IITO 3aXTeBa ynoTpedy Behix MOHOKpHCTAaIa 3a eKcriepuMeHTe. 300r
TOTra ce HEeyTpOHHM uerrhe pacejaBajy ca mpaxa HEro ca MOHOKpucTana. Takole, u3Bop HEyTpoHa Cy
HYKJICAPHU PEaKTOPH, LITO OTPaHUYaBa MPUMEHY OBE METOJIE, M 3aXTEeBa BEJIMKE U CIICIHjaJIN30BaHE
MHCTUTYLIHje Koje cy npuiaroheHe 3a OBakBe U3BOpe 3paka.’

W3narame MOHOKpHCTAIAa MIIH ITPaxa HEYTPOHCKUM WIH X-3paliiMa MOXKE JIOBECTH JI0 JIECTPYKILH]je
Marepujana, ynHehn HMX HEymoTpeOJFMBUM 3a Jlajba HCTpaxuBama. llopen Tora, Ha pesyaTare
Iu(paKIMOHNX EKCIIepUMEHaTa MOTY Ja YTHYe M KBAJUTET HCIUTHBAHMX Yy30paKa KPUCTAIHUX
cyncrasmm.®

1.1.5.2. IIpodsiemu onpehuBama moJiokaja aroma BOIOHMKA Judpakuujom X-3paka

Haj6ospu HaumH 3a pemaBame mpoOiema Ipu onapehuBamy MON0XKaja BOAOHHMKOBHX aroMa je
KOMOMHOBame qudpakiuje X-3paka U HEYTpOHCKe Audpakiyje, kaaa rox je To moryhe. Ha mpumep,
y ctynuju u3 1995. roqune, 1061jeHO je IeT HEOOMYHHUX KPUCTATTHUX CTPYKTYpa jeAnbemba 6apujyma
ca CWJIMIIMjyMOM, TepPMaHH]yMOM, IMHKOM, WH/IMjyMOM U TaJIijyMoM Koja uMajy BaziM20s5 (M = Ge,
Si, Zn, In, T1) hopmyny u kyOHY KpucTanHy peuetky. Mehytum, y kpuctainoj pemerku Baz1Ge2Os
Cy YOUCHH HEOOMYHO BEJIMKH TEPMAITHU SITUIICOUIN jOHA 6apHjyma, HITO je 00jallbeHO MPUCYCTBOM
Hedrcroha y HCIUTUBAHUM KpUcTanuma. >t

Mehytum, 1998. ronune, Kopber (Corbett) u Xyanr (Huang) cy moHOBO aHanmu3upaniu KpUCTaTHE
CTPYKTypE OBHUX jeIUE-CHA M TOKA3aJU J]a HeuncTohe W KMCEOHUK HUCY Y3POK HEOOMYHO BEIUKHX
TEPMaJIHUX eJIMIIcousia joHa Oapujyma y KpucTanHo] cTpykrypu BaziGe:Os mrTo je ykazanmo Ha
Moryhy rpemky npu oapehuBamy meroBe KpucTaiHe cTpykrype. [1oOpo je mo3Haro Ja jeaumberna
3eMHOAJIKATHUX METaJla YeCTO CapKe BOJOHUK KOjU C€ TEIIKO youaBa Y eKCIIEPUMEHTY U paKInje
X-3paka. Haume, y oBoM ciyuajy, audpaxiuja X-3paka Hrje Ouia 10BOJbHA 3 pelllaBambe KPUCTATHE
CTPYKType, T€ je OWJI0 HEONXOJHO J1a ce KOMOMHyje ca APYrUM €KCIEPUMEHTATHUM METOAaMa.
JlonyHOM pe3yaTara pesyiTaTMMa HEyTpOHCKe nudpakuuje ca mpaxa, HahjeHo je J1a HeoOW4HHu
TEPMAJIHU EJNUTICOUN Oapujyma 3arpaBo MOTHYY O]l BOJOHHKOBHX aTOMa KOjU Cy M30CTaBJbEHH Y
paHMjeM HCTpaxuBamy. JleTaJbHOM aHAJM30M HOBUX pe3yaTara Jo0HMjeHa je HOBa KpHCTaJIHa
CTPYKTypa ca NPUMUTHUBHOM TPHUTOHAJIHOM pemieTkoM (mpoctopHa rpyna P3:21) u dopmynom
Baz1Ge20sH2s. 3axBasbyjyhu HeyTpoHCKO) nudpakuuju, NpenusHuje cy oxapeheHn mnonoxaju
BOJIOHMKOBHUX aToMa y jeIumbembuMa 6apujyma.”

OBaj mpumep mokasyje /Ja je KOMOMHOBam€e BUIIE €KCIEPUMEHTATHUX METo/a J100po peliemne 3a
ofipehuBame KPUCTAITHE CTPYKTYPE HEKUX jEANIEHbA.

1.1.5.3. IlpuMeHa CIEKTPOCKONCKUX METOA 32 KapaKTepu3auujy BOAIOHUYHE Be3e

3a KapakTepu3alljy yMEPEHO JaKuX U cllabuX BOJIOHUYHUX Be3a ce, nopel JuppakMOHUX METOMA,
MOTY yNOTpeOUTH U HH(paLpBEHa CIEKTPOCKOINHN]ja, pOTAllMOHA CIIEKTPOCKOIHK]ja y TacHoj (has3u, Kao
u 'H NMR cnekrpockonuja.'!

Wudpanpeena crekTpockomyja je KJIacHyHa METoJa Koja Ce YIVIaBHOM KOPHUCTH 3a MpOydaBame
YMEPEHO jaKuX BOJOHMYHHMX B€3a Y PACTBOPY MJIM UBPCTOM CTamy. Y OBOj METOIHU C€ CTPYKTypa
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MoJIeKyia oapehyje Ha OCHOBY BHOpAIIMOHHMX Tpaka Pa3IMUMTHX aTOMCKHX TpyIa KOjH Cy BE3aHH
KOBAJIEHTHOM Be30M. !

Ha nmu je H---Y KOHTaKT y KpHCTally BOJOHUYHA Be3a WM HE, MOXKE CE BPJIO MPEIU3HO OAPEIUTH Ha
OCHOBY TIOJIO)Kaja M MHTCH3UTETa Tpaka y HHPPAIPBEHOM CIIEKTPY. Jake ¥ YMEPEHO jaKke BOIOHHYHE
Be3€ JIOBOJIC JI0 CMamema eHepruje BuOpamnuje X-H Bese, mTo y3pokyje mpomeHy monoxaja X-H
BUOpaIoHe Tpake y nHppaupBeHoM criektpy. C npyre crpane, ciiade BOJOHUYHE Be3€ MOTY IOBECTH
no manux nomepama X-H Tpake (1m0 20 cm™) y ogHOCY Ha CIIOOOIHU MOIICKYJ, aJld UMajy MambH
yTUIIA] Ha TOJNIOKA] WU WMHTEH3UTeT Tpake. Jlogaran mpoOnem mpeacTaB/ba HejacHa Be3a u3Mehy
BUOPAIIMOHUX MMapamMeTapa U reoMeTpHje clabuX BOJAOHUYHHUX Be3a, jep OHE 00yXBarajy 3HA4ajHO
Behu oncer myxuna X-H u H---Y Be3a, kao u £X-H-Y yrnoBa, mTo oTexaBa MpoHaIaKeHhe lhHXOBE
Kopenanuje ca BUOparMoHuM mapamerpuMa. HacympoT ciiabuM BOIOHHYHUM Be3ama, 3a YMEPEHO
jake W jake BOJOHWYHE Be3e cy 1997. romuHe yTBpheHa OCHOBHaA IpaBujia M Kopenaiuje usmehy
reoMeTpHje ¥ BUOPALMOHUX [apaMeTapa BOIOHUYHE Bese.!!

Poranmona cnekrpockonuja Takole vMa MpruMeHy y KapaKTepHu3alnji BOTOHUYHHUX Be3a. OBa MeTona
omoryhaBa mpoyuyaBame MOJIEKYJICKE CTPYKType, IUCOIMjalije Be3a y MOJEKYITy M CIHYHHX
KapaKTepHCTHKa MOJIEKYJIa y TacOBUTO] Ga3u u 0e3 yTuiaja Ipyrux Moiexyna. Mehytum, yak u y3
ynotpeOy BeNHMKE pe3oidyldje, MOJIEKYId Yy TracoBUToj (a3 dYecTo [ajy HEeIOBOJHHO
eKCIIEPUMEHTAIHUX T0JlaTaka, IITO OTeXaBa J00Mjare Mperu3HuX HH(pOpMaIyja o CTPYKTYpH
Monekymna. 126

JlonaTHO, BOJOHUKOBM aTOMM MMajy Majii JONPUHOC YKYIIHOj MacH MOJIEKYyJa, LITO OTeXaBa
TIPeNU3HO ofpehrBarbe MOJI0XKaja BOTOHUKOBHX aTOMa M POyYaBarbe TeOMETPHUjE BOJIOHUYHE BE3eE.

Uuppaupsena u 'H NMR crekTpockomuja uMajy orpaHuuenha y MpoydaBamy BOTOHUYHKX Be3a. Ha
npuMep, WHPpaLpBeHa CHEKTPOCKONHja He Moxe npenu3Ho aa aHammsupa O-H--Y m N-H---Y
BOJIOHWYHE Be3€ Yy BOJIEHOM pacTBopy, jep ce BubOpanuje O-H u N-H Besa yecro mpekianajy ca
BuOpanujama MoseKyna pactBapada. Kama pactBapad MHTEparyje ca UCIMTUBAHOM CYIICTAHIIOM, Y
MH(pPaIPBEHOM CIIEKTpY ce jaBbajy mupoke O-H u N-H Tpaxe koje je Temko nabe anamusuparu.t >’

Canaau 1po6iemu ce jaBibajy y 'H NMR criekrpockomnuju, rie Moxe gohu o ryéutka N-H umu O-
H tpake y NMR cnekrtpy ycnen 3ameHe BogoHukoBux aroma u3 N-H wumu O-H rpyme ca
JleyTepujyMoM U3 pacTBapaya.™ >’

Ilopen Tora, y WH(GpPALPBEHO] CHEKTPOCKONHJU J€ TEHIKO pPAa3IMKOBAaTHU HMHTEPMOJIEKYIICKE O]l
MHTPAaMOJIEKYJICKMX BOJOHUYHHUX BE3a.

1.1.5.4. Ilpumena pauyyHapcKHX MeTO/a 3a oapeljuBame reoMeTpUjCKUX mapamMerapa u
H3pavyyHaBamwe eHepruje BOIOHUYHE Be3e

PauyHapcke MeTone Cy ce pa3BHjajie BEJITMKOM Op3MHOM Y MOCIEIHBUX HEKOJIMKO JeleHHuja ILITO je
JI0BEJIO 10 KBaJIUTETHUJUX pe3ynTara U mupe npumene. OBe METoe alpOKCUMUPajy pe3yiTare Win
pemanajy llpeaunrepoBy jeqHaunHy

(2) HY = EV,

npensuhajyhu eneKTpoHCKY CTPYKTYpY, XeMHjCKe OCOOMHE M EHEprujy MOJIeKysda, U EHEeprujy
MehyMonekyiackux natepakuuja. [Ipema Tome, pauyHapcke MeTo/ie Cy 3Ha4ajHE 3a KapaKTepu3alujy
U U3pauyHaBam-e €HEPruje BOTOHUYHE Be3e.

CaBpemeHe paduyHapcke ab initio METOJIe MOTY j€IHOCTABHO M Op30 J1a U3pauyHajy Te€OMeTpujy U
€Heprujy MoJeKyJia i BOJIOHUYHE Be3e, KOje Cy YIIOpEeInBe ca eKCIIEPUMEHTATHUM MepemhHMa BeJTKe
pe3onymnwje, 300r yera ce J0OUjeHN TEOPUjCKU PE3yJITaTH MOTY MCKOPHUCTHUTH 3a JOMYHY pe3yJiTara
eKCIIEPUMEHTAIHUX MEpeba.
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Pauynapcke Metozie umajy onpeleHe mpeaHOCTH Y OJJHOCY Ha eKcriepuMeHTaiaHe Metoae. OHe Mory
Jla padyHajy pazIu4uTe TOMPUHOCE YKYITHO] €HEprHju BOJOHHYHE Be3e W Najy MHPOpMAIHjy o
MPUPOHN BOJOHUYHE Be3e. Takohe, Mory 1a mpoydaBajy (eHOMEH KoonepaTuBHOT eeKTa U pauyHajy
JONPUHOCE TIOjeIMHAYHE BOJAOHMYHE BE3€ KOOMEPAaTUBHOM €(EeKTy y MOJEKYJICKOM CHCTEMY.
ExcriepiMeHTaHe METOJIC YIIIAaBHOM TIpYKajy HH(OpMaIHje 0 reOMETPHjH U CBOjCTBUMA BOJJOHUYHE
BE3€ Yy CHePreTCKOM MHUHUMYMY, JOK CE padyHapCKe METOJIe MOTY KOPHCTHUTH 32 MPOyYaBambe 0COONHA
BOJIOHMYHE Be3€ Ha 11eJ10j TIOBPIIMHM MOTeHIMjanHe eHepruje. > !

PauyHnapcke MeTonme mpeicTaBibajy €KOHOMHYAH M e(UKacaH Ha4YMHA 3a TPOydYaBame OCOOMHA
MoJiekyna u Mehymonexynckux uHTepaknuja. Ilopen Tora, oBe MeToze Cy JOCTYIHE Cy BEIMKOM
Opojy TEOpHjCKHX XeMu4apa M eKcrepuMmeHTatopa. Mehytum, oHe umajy oapeheHe Hemocrtarke.
Pauynapcke MeTozie Cy joIl yBeK OrpaHMUYCHE Ha MPOydYaBambe MaJIMX MOJIEKYJa, TOK je MPOoyvYaBame
BEJIMKMX MOJICKYJICKUX CHCTeMa oTexaHo wiu Huje moryhe. [lopex Tora, 3aXTeBHHjU pauyHApCKU
MpOpadyyHHd JOYTo Tpajy W AOOWjeHH pe3ylTaTH pellaTUBHO Op30 3acTapeBajy 300r Op3or pasBoja
padyHapa ¥ padyHapCKHUX METOJA.

[Ipema Teopujckum ctyaujama, Mel)y HajIpelU3HIjUM HAYMHUMA 32 pauyHamhe eHepruje BOJIOHHYHE
Be3e cy kBanTHOXemujcku mpopauynu ca CCSD(T) wm CCSDT meromama m BelMKHM Oa3HHM
cKynmoBuMa kao mto cy cc-pVDZ , cc-pVTZ, cc-pVQZ, cc-pVS5Z unu aug-Dunning Gazuu
ckynopu.>% 2829

6-31G* 6-31G** aug-cc-pVDZ/ce-pVDZ

-11.00
-11.50
-12.00
-12.50
-13.00

-13.50

E [kcal/mol]

-14.00

CCSD(T) = CCSDT

Cruka 5. YKyIHa eHepruja BOJIOHHYHUX Be3a y AuMepy popMaMUIMHA KOja je u3padyHara
CCSD(T) u CCSDT meronama u 6-31G*, 6-31G** u aug-cc-pVDZ/cc-pVDZ 6a3HuM cKynoBuMma,
npu yemy je cc-pVDZ ynorpebibeH 3a BOZOHUKOBE aToMe, oK je aug-cc-pVDZ ynorpebibeH 3a
ocraje aToMe y Monekyauma.>% 2%

Amnanuza pesynrara nokasyje ga CCSD(T) u CCSDT metone najy ciuyHe BPEOHOCTU 3a €HEPIHjy
BOJIOHWYHHUX Be3a y Jumepy (opMaMUMHA, C TUM Ja je 3a MpopadyHe MOTPeOHO y3eTH Tudy3He
(dyHKIM]je jep YKyIlHa €Hepryja BOJOHUYHUX Be3a 3HayajHO 3aBHCH off 0a3Hor ckyna (ciuka 5). Kana
ce ynopenu Ay>KHHa Tpajamba OBUX IpopadyHa, nokasaino ce fa je CCSD(T) merona mame 3axTeBHA
¥ /1a OBM IpopauyHu kpahe Tpajy, 360r uera je uernhe kopunihena y oqnocy #Ha CCSDT mertony.?s %

Nnax, CCSD(T) u CCSDT npopauynu y komOuHanuju ca aug-cc-pVXZ unu cc-pVXZ (X=D, T, Q,
5) cy BpeMEHCKH 3aXT€BHH U HE MOTY C€ PUMEHHUTH 3a MOJIEKYJICKE cucTeMe ca Behum OpojeM aroma,
ma ce J00pu pe3yiaTatd MOry MnocTuhu Op>KoM MpoLEeAypoM eKCTpamojialdje eHepruje Ha
o6ecxornauynoM O6azHoM ckymy. CCSD(T)/CBS merononoruja ce mokaszajiia Kao onTUMalaH HauYWH 3a
padyHame CHepruje BOJIOHHYHE Be3e jep Cy J0OMjeHe eHeprije HajlIpuOIKHIje TAYHUM eHeprujama
I/IHTepaKHHje.26

JlonatHo ce yMecTo bux Moke yrnorpeoutu MP2 metona u cc-pVTZ 6a3Hu ckyn jep y3uma y 003up
KOpEeNaloHy €Heprujy U jJaje peiaTUBHO J00pe eHepruje BOJIOHUYHE Be3e, a Mame jé BPEMEHCKHU
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3axtesHa o1 CCSD(T) mpopauyHa U IpyTHX MeTo/a Koje Takole padyHajy KopelalnioHy eHeprujy.®
28

Kao anrepnarua CCSD(T) nmpopauyHuma, MOXe C€ KOPUCTUTH BPEMEHCKU Mame 3axTeBHa MP2
Merona ca cc-pVTZ, aug-cc-pVTZ wm 6-311++G(d,p) 6a3HMM CKymoM, Koja y3uma y 003up
KOpPEJIaIMOHY eHeprujy 1 Jaje pelaTHBHO NpelM3He eHeprije BoJoHuuHe Bese. "

H:0'H:0 HF---HF HCOOH'-HCOOH NHzH:0

0.00
-4.00

E [kecal/mol]

-10.00
-12.00
-14.00
-16.00

BENP2/cc-pVTZ BCCSD(T)/cc-pVTZ = CCSD(T)/CBS  BLYP/ce-pVTZ BB3LYP/ccpVIZ BPW9l/ce-pVTZ

Cnuka 6. Enepruje Bogonnune Be3e y NH3---NH3, H2O---H2O, HF---HF, HCOOH:--HCOOH #u
NHs---H20 monen cuctemuma; cryOuhu njpeHe 0oje mpukasyjy eHepruje Koje cy u3pauyHare
MP2/cc-pVTZ, mybuuacte npukasyjy enepruje uspaaynare CCSD(T)/cc-pVTZ, TupkusHoIuiaBe
IpUKa3yjy eHepruje BogoHHuHe Be3e koje cy uzpauyHare CCSD(T)/CBS, nok cemiosenenu,
3eJIeHH U cTyOuhu TamMHO3eseHe 00je MprKasyjy eHepruje BOIOHUYHE Be3e KOje Cy n3padyHare
BLYP/cc-pVTZ, B3LYP/cc-pVTZ u PW91/cc-pVTZ merononorujom, pegom.?

Ha cmunm 6 mpukaszane cy eHepruje BogoHuuHe Bese 3a NHj3---NHjz, H»O---H.O, HF---HF,
HCOOH:--HCOOH u NHj3---H>0O monen cucteme koje cy uzpaaynare MP2/cc-pVTZ, CCSD(T)/cc-
pVTZ u CCSD(T)/CBS merononorujom. JloOujenu pesynraru nokasyjy 1a MP2 u CCSD(T) merona
Jajy CIMYHE BPEIHOCTH CHEpPruje Kaja ce 3a BHXOBO pauyyHame yrnoTpeOsbaBa BEMKU 0a3HHU CKYII
kao mro je cc-pVTZ. MP2 merona y komOuHanmju ca cc-pVTZ Ga3HUM CKyIIOM ce IoKa3aja Kao
OJUTMYHA 3a payyHame €HEepruje BOJIOHUYHE Be3e. Y CKOPO CBUM HMCIHMTHBAHUM MOJAE] CHUCTEMHUMA,
MP2/cc-pVTZ enepruje Bogonnute Bese cy onmxe CCSD(T)/CBS eneprujama nero CCSD(T)/cc-
pVTZ enepruje. Paznuka MP2/cc- pVTZ u CCSD(T)/CBS eHepruje 3a ciaaby BOJOHHYHY BE3y Y

NH;3:--NH3 Mozen cucremy nusHocu 0 24 1’ JIOK KO,Z[ yMmepeHo jake BogonuyHe Bese y HoO---HO

n HF---HF monen cucremuma He mpenazu 0,60 ﬁ' C npyre crpane, y HCOOH---HCOOH n
NH3---H>O mozen cuctemuma koju ¢hopMupajy Majio jaay BOJOHHYHY Be3y, pazinka usmehy MP2/cc-
pVTZ u CCSD(T)/CBS enepruje je eha 1 nsnocn g0 1,50 — keal 28

Kana ce enepruja BononuuHe Be3e ymecto cc-pVTZ 6aznum ckynom paayHa cc-pVQZ wunu cc-pV5Z
6a3HUM CKyl'[OBI/IMa He JI0Na31 JI0 3HaYajHujer NoOoJbIlama pe3yiiTara (ciuka 7).%® Pasnuke enepruje

cal
cy Mame of 1 50 , TIa e 3a U3padyHaBame CHEPruje BOJOHUYHE Be3€ MOBOJLHO Kopuctutu MP2

MeTony y KOM6I/IHaHI/I_]I/I ca cc-pVTZ unu TZVPP 6azuum ckynom u BSSE kopeknujom koja Moke
JI0aTHO OOOJbIIATH pe3ynTare.”®
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H:0"H:0 HCOOH---HCOOH NH:'--H:0

0.00 l
-2.00 I I II II I
-4.00

-8.00

E [kcal/mol]

-10.00
-12.00

-14.00

EMP2/cc-pVDZ  BMP2/cc-pVTZ MP2/cc-pVQZ BMP2/cc-pVSZ

Cnuka 7. Enepruja Bogonnune Be3e y NH3---NHs, H2O---H,O, HCOOH---HCOOH, HF---HF u
NH;3:--H20 monen cucremuma; ctyouhu miase 60je npukasyjy eHeprujy uzpaaynary MP2/cc-
pVDZ merononorujom, ctyouhu npsene 60je MP2/cc-pVTZ metononorujom, 3enene 6oje MP2/cc-
pVQZ metononorujom u jbybudacte 60je MP2/cc-pV5Z metononorujom.?

Kama ce padyna eHepruja BOJOHHYHE Be3€ 3a BHILICEIEKTPOHCKE CHUCTEME, Mpernopydyje ce
yxspyunBame BSSE xopexmuje (basis set superposition error).! BSSE kopekiuja eHepruje BoTOHHYHE
BE3€, 3aIpaBo, BUILIE YTHUYE HAa KOpEJIanoHy KoMIoHeHTy Hero Ha SCF eHeprujy, ajiu yKOJIHUKO ce He
y3HMa y 003up MOXe /1a IOBEZIe 0 HeCUCTEMATCKHX rpelaka ko oba npopauyHa. Ha npumep, kana
Cy eHepruje BOJOHHYHE BE3€ M3padyHare MmomMohy majior 0a3HOr CKyra Kao mTo je aug-cc-pVDZ,
HekopuroBaHe eHepruje yecro cy ommke CCSD(T)/CBS eneprujama, u OBU NpOpayyHU pe3yiaTyjy
TaUHUjUM EHEeprujamMa BOJOHMYHE Be3e. MeljyTuM, TJIaBHH pas3jior 3a OBaKBE pe3yirare je
MOHUILTABAKE HEKOJIMKO HAIPaBJbEHMX HECHCTEMAaTCKHX Tpellaka M 300T yera ce Mpernopydyje
kopuntheme Behux 6a3Hux ckymnoBa ca wim 6e3 BSSE kopeknuje. C apyre cTpaHe, He penopyqyje
ce ynorpeba Maux 6a3Hux ckynosa 6e3 BSSE kopekuuje um je Tpeba naxsbuBo kKopuctutu. % 3!

Crymuje cy mokazane na je MP2 meroma y xomOuHanuju ca cc-pVTZ, aug-cc-pVTZ unu 6-
311++G(d,p) 6a3HuM CKyIOM HajIIPUKIIAJHUja 32 padyHambe CHepIuje jakuX BOAOHHMYHUX Be3a Kao
LITO Cy BOJIOHMYHE B€3€ MOTIOMOTHYTE TT-€JIEKTPOHCKOM Jenokanu3anujom, F-H---F~ unrepakuuje u
CIIMYHO 3aTO IUTO J00po MpolLewyjy AeloKaau3alMoHy eHeprujy. OBa eHepruja oOyxBara
KOMIIOHEHTY TIPEHOCA HaelleKTpUCama W IOJAPU3AlMOHYy KOMIIOHEHTY W HajBHIIE JONPUHOCH
YKYIHO] €HEPrUji OBUX BOJOHHYHMX Be3a.>’

C 063upoM J1a He ITOCTOjH jacHA rpaHuIa u3Mel)y KoBalleHTHE Be3e M BeoMa jake BOJOHUYHE Be3e, Kao
HU n3Mel)y cnabe BoJOHMYHE Be3e U BaH Jiep BancoBux mHTepakiuja, Tako ce HU u3Mehy cnadux,
YMEPEHO JaKUX U jJaKUX BOJOHMYHHUX Be3a HE MOXe ITOCTaBUTH jacHa IpaHMIIa. MeToa0JI0THja KOjoM
Jj€ HAjIorogHUje M3padyyHATH TECOMETPHU]Y MOJICKYla WJIM C€HEPrdjy BOJOHWYHE BE3€ 3aBUCH O
ocoOMHa MOJIeKyJa U IpUpojie MHTepakuuje. Y oBe cBpxe ce Mory ynorpeoutu DFT metone xao
mto ¢y B3LYP unu PW91. OBe Merone pauyHajy KOpelalmoHy €HEpPrujy, a BPEMEHCKU Cy Mambe
3axteBHe o1 MP2 nimn CCSD(T) metone. Mehytum tpeda Outi 00a3puB KoJ| c1abUX BOJOHUYHUX
B€3a KOJI KOjUX je MOTPEOHO y3eTH y 003up AUCIIEP3UOHY KOMIIOHEHTY eHepruje nurepakmuje. [Ipema
ToMe He Mory ce kopuctutd B3LYP u PWO1 ¢ynkumonanu Beh camo oHM KOjU pauyHajy U OBY
KOMIOHEeHTy eHepruje.”s: 3¢

i Basis set superposition error (BSSE) - rpemika koja ce jaBiba ycien npekianama 6asHux (GyHKIHMja [Ba MOJIEKyIIa
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Ha cmumm 6 cy mnpukasane eHepruje BomoHuuHe Beze y NHi---NHiz, HO---H>O, HF---HF,
HCOOH:---HCOOH u NH3s--H2O monen cucremuma koje cy uspauyHare BLYP, B3LYP u PW91
¢yHkumoHanuMa u cc-pVTZ Gaznum ckynoM. Pesynraru mokasyjy a OBM (yHKLUHOHAIM MaJlo
MpeLehYjy WIK NOTIEHkY]Y BPEAHOCTH SHEPTHje MHTEPAKIIM]e U BbUX0Ba yIoTpeda je orpaHnieHa Ha
Mozen cuctemMe ca ManuM Moisekynuma. C apyre crtpane, MP2 wmertoga moOpo mporemyje
JMCTIEP3UOHY KOMIIOHEHTY 1 00Jba j€ 3a padyHare €HEepruje HHTEepPaKIMje HapouuTo Ko Behux mozmen
cuctema (cruka 8).%8

MP2/cc-pVTZ CCSID(T)/CBS BLYP/cc-pVTZ  B3LYP/cepVIZ  PW9lcc-pVTZ

0.00
-1.00
-2.00
-4.00

Cnuka 8. Enepruja Bononnune sese y CH3OH:--CH3OH mognen cuctemy.?®

E [kecal/mol]

Hosuje DFT mertoge xao mro cy BLYP-D u PBE-D ¢yHkiuonanu cy ychnemHwju y padyHamby
JHCTIEP3UOHE KOMIIOHEHTE T€ C€ MOTY YIOTPEOUTH 3a padyyHame FeOMETPHje BETMKUX MOJIEKYJIa WK
eHepruje nurepakuuje ko Behux mozaen cucrema. OBe MeTojie Cy ce HapOodMTO J00po MoKazaie 3a
pauyHame enepruje cinabux (Ar)-C-H:---m, C-H---w u N-H---m unTepaKnuja Koa Kojux aucnepsuja
¥Ma [NIaBHU JIONIPHHOC YKYITHO]j eHepruju (ciuka 9).%2

(Ar)-C-Hm C-Hn N-H'm
2.00
N N
=
=
2 -1.00
5]
-2.00
-3.00
EBLYP/TZV(2d,2p) EBLYP-D/TZV(2d.2p) PBE/TZV(2d, 2p)

B PBE-D/TZV(2d, 2p) B CCSD(T) nma MP2/CBS

Cnuxka 9. Enepruja cnabux (Ar)-C-H---wt, C-H---mw u N-H- - -1 unrepaxiuja y CsHs' -+ CsHe,
CHy---C¢He u NH3---CeHg Mozen cuctemuma, peom.>

MehyTtum, oBH (PyHKIMOHANM c€ HE MpEenopyyyjy 3a H3pauyHaBame EHEPruje yMEpPeHO jaKuX
BOJOHWYHUX Be3a kao mTo ¢y N-H:---N, O-H:--O u F-H-:'F untepakuuje. Y oBUM ciyyajeBUMa
BLYP-D u PBE-D ¢ynkunonanu npenemyjy eHeprujy BogoHu4He Bese. Joopu pesynratu ce Mory
JI00MTH caMO aKko ce OBU (DYHKIMOHAIM YmoTpeOe 3a ONTUMH3AIM]y TeOMeTpuje, a eHepruja

MHTepakiuje ce u3padyHa Oe3 aucnepsuje, Ha npumep BLYP u PBE ¢ynxuuonamuma (ciuka 10).%3
32
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VY nopehemy ca MP2 u CCSD(T) meronama, BenuunHa 0a3HOT CKyna HeMa 3HauajaH yTHIQ] HA
eHeprujy BOJOHMYHE Bese u3pauyHarty DFT dynxiuonanuma. 2

H:0'H:0 HF:-HF HCOOH''-HCOOH

0.00

o g i i
-4.00

-6.00

-8.00

-10.00

E [kcal/mol]

-12.00
-14.00
-16.00
-18.00
-20.00

EBLYP/TZV(2d.2p) EBLYP-D/TZV(2d.2p) ©PBE/TZV(2d, 2p) EPBE-D/TZV(2d,2p) & CCSD(T)/CBS

Cnuxa 10. Enepruja Bononnuse Bese y NHs---NHs, H2O---H2O, HF---HF u HCOOH:--HCOOH
Mozen cuctemuma m3padyHara GGA ynkunonaimMma ca u 6e3 GD2 ogrocHo D2 emmmpujcke
nucnepsuje.s: 32

ITopen Tora, moOpe reoMeTpuje MOJCKYJIa W BOJOHWUYHE Be3e ce mory nobutu momohy GGA
¢ynkumonana ca D2 emmnupujckom aucnepsujom. Oe merome najy H---Y pacrtojama ciuuna
BpefHOCTHMA Koje ce 1061jajy MP2 unmu CCSD(T) metomom (cuxa 11).32

6.00
5.00
4.00

=%, 3.00
=]
2.00
1.00
~ & & &

0.00

é’ 0, { Q“dk & é ¥ é
o
&
&
EBLYP-D/TZV(2d,2p) = PBE-D/TZV(2d, 2p) CCSINT) nau MP2/CBS

Cnuka 11. Qyxuna H---Y Be3e y NH3---NH3, HO---H>O, HF---HF, HCOOH:---HCOOH, CsHs"
CeHe, CHa:--CsHs 1 NH3---CsHs Mozen cuctreMuma Koju ¢y JOOMjeHH ONTUMH3AIIM]OM FeOMETpHje
monekyna BLYP-D/TZV(2d,2p), PBE-D/TZV(2d,2p), CCSD(T)/CBS umu MP2/CBS

METOIO0JIOTH]OM.

Cwmarpa ce J1a ce eHepruja BOJOHHYHE Be3e Moxke Beoma mpenn3Ho uzpauynatu CCSD(T) meromom.
MelhyTtumMm, cTyauje cy mokasajie Ja c€ y OBE CBpXe BPJIO YCIIETHO MOTY UCKOpucTUTH MP2, MP4 n
DFT metone.
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1.1.6. ITopeheme reoMeTpHrjcKUX MapaMeTapa u eHepruje 3a BOIOHUYHE Be3e U
JApyre HEKOBAJIEHTHE HHTEPAKLIMje

[Topen BomoHHYHE Be3€, MOJICKYJIM MOTY J1a pOPMHUPA]jy U IpyTe HEKOBAJICHTHE HHTEPAKIIH]E KAO IITO
Cy ' CTEKMHT HMHTEPAKIMje, XaJIOreHe, XaJKOreHe, MTHUKOTeHe W JApyre MHTepakuuje. Ha tum
WHTepaknuje koja he Outhu Qopmupana yTtudy pa3nuuutd (GakTopu. YCien Tora Joja3d Jo
KOMITETUIIM]E BOJJOHUYHE BE3€ Ca IPYTUM HEKOBAJICHTHUM MHTEPAKIIHjaMa.

BononuyHe, MHUKOT€HE, XaJIKOT'€HE U XaJIOT€HE BE3€ Cy MPUBIAYHE €NEKTPOCTATUUKEe HHTEPAKIIN]E
koje ce ¢opmupajy usmely enekTpoMIHUX pPEerMoHa Ha BOJOHMKOBOM aTOMY OJHOCHO aTOMHMA
enemenara 15, 16 u 17 rpyne Ilepuoanor cuctema u HyKJICO(QHIHUX PETHOHA HA JAPYTHM aTOMHUMA.
Omne cy mehycoOHO cnuyHe, anu MOoCToje W 3HadajHe pasziuke. Ha mpumep, enementu 15, 16 u 17
rpyne MOry Ja uUMajy HYKJICODWIHH U eJIeKTPOPHIHH KapakTep T€ MOTy Ja Tpajae ABa TUMa
HEKOBAJIGHTHUX MHTepakuuja. MelhyTuM, BOJOHUK YIVIABHOM HMa €JIeKTPOQWIHU KapakTep Y
BOJIOHMYHOj Be3u. M3yserak cy camo muxuapuane untepakiuje (H> - --H unrepakuuje) y xojuma
BOJIOHHK UMa HyKJIeOo(QWIHU KapakTep.>> 4 3

Kana cy nHuKOreHu, XaJKkoreHu WK XaJoreHH €J1€MEHTH 3a JIPYT'y aTOM BE3aHH KOBAJIEHTHOM BE30M,
JI0J1a34 JI0 AaHU30TPOIIHE PACIOAEse eIEKTPOHCKE I'YCTHHE U Ha MOJIEKYJICKO] ITOBPIIMHU CE jaBJbajy
HYKJICOQHIHH ¥ ENeKTPOPIMIHN PETHOHM OJHOCHO PETMOHM Ca TO3UTHBHUM W HETaTHBHUM
€JIEKTPOCTAaTUYKUM  noTeHnujasoM. Kojg oBUX  enemMeHaTa, perMoHM ca  [O3UTHBHUM
€JIEKTPOCTATUYKUM ITOTEHIIHM]aJIOM Hajla3e ce Ha CYIPOTHOM KpPajy KOBaJICHTHE BE3€ U Ha3HMBajy CE O-
UIyIUbMHE, JIOK Ce OKO caMme Be3e ¢opMmHupa IPCTEH Ca HEraTUBHUM EJIEKTPOCTAaTUYKUM
noreHnujamoM. lIpeko OBHX permoHa, XaJOT€HH, XaJKOTeHW W IHHUKOTEHHM €JeMEHTH MOTy Ja

(dbopMupajy HEKOBaJICHTHE UHTEPAKIIM]j€ ca IPYruM HyKiIeohuamma uin einekrpodunnma (ciuka 12).
33,34,35

o+ a-
> 2
&+ &- F,Cl, Br, I, At *— = N.F, ClLBr,Iump.
W

N, O, F u gp.

0. 8. Se, Te N. P, As, Sb, Bi
o+ o+ o+
O+ g 5+
-7 & 5
S N1/
C.N. O.F Clu gp. F.CL Br. C.Ou 1p.

Cnuxa 12. Ipaduuku npukasy BOJOHHYHE Be3e, XaloreHe, XalkoreHe U ITHUKOTeHe UHTepaKiuje.>

Hajnoy3ganuju qokasu na cy H:-+Y KOHTakTH BOJOHUYHE BE3€ OHOCHO Z- Y KOHTaKTH MHUKOTEHE,
XaJKOTeHE WJIM XaJloTeHe HWHTEpakiyje MOry ce JOOMTH KOMOMHOBamEeM TEOPUJCKUX H
eKCIIepUMEHTATHUX UCTpakKuBama. > 34 33

ITopehemem oBHUX Be3a, MOXKEMO IPUMETHUTH cliesehe:
* cno0oflaH eJIEKTPOHCKU Map, T Be3a WIM aHjOHU Cy YIJIABHOM HYKJICOQWIH y CBUM

HaBCJICHHUM THUIIOBHMaA BE€3a
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CBE€ BE€3€ MMaj]y €JIEKTPOCTATUUKYy MPUPOY, aJld 3HAYajaH JOMPUHOC CHEPTUJU MHTEPAKIIH]E
J1ajy ¥ KOMIIOHEHTE MPEHOCa HaeleKTpHUcama, Mojlapu3aiuja u qucrnepsuja (ciauka 13),
npeMa jadyrHu, Hajjade Cy BOJAOHUYHE M XaJIOTCHE MHTEPAKIIUjE€ U BHXOBA EHEPIHja U3HOCH

kcal kcal
usmehy 0,2 u 40,0 %, oxgHocHo 1,2 1 43,0 %, penom. 3 3637

[Mopex Tora, enekTpoduiIHU KapakTep ce moBehaBa ca CMambeHheM eJICKTPOHETaTUBHOCTH €IeMEeHaTa
TE jaYrHa ITHUKOTCHUX BE3a PACTe O] a30Ta Ka aHTUMOHY, XaJIKOTEHUX Be3a 07 KHCEOHHKA Ka TeIypy,

a xayoreHux on ¢uyopa ka joxy. Hacynpor tome, HykiIeopmIHN Kapakrep pacte ca noehamem
eJIeKTPOHEraTUBHOCTH efeMenTa. > 38 %

FH:P---NH: FHS-"NH: FCl--NH= FH---NH:
60

40

20

.——I - . .-I I —
-20 I

-40

E[kcal/mol]

-60
-80

sES BEX ' IND BRIND+EXIND DISP =DISP+EXDISP

Crnuxka 13. Jlekomnosunyja enepruje FHoP---NH3, FHS:--NH3, FCI---NH3 u FH---NH3
UHTEepaKIyje; eHepruje cy uspauynare SAPT/aug-cc-pVDZ metononorujom. >3

Jla 6ucMo 60Jpe pa3yMmenu CIMYHOCTH M Pa3linKe OBUX MHTEPAKIIHMja, TOTPEOHO je Ja ce pa3MoTpe
JONPUHOCH YKYTIHO] eHepruju untepakuuje. [Ipema SAPT mpopauyHuMa, Ha BpeIHOCTU €HEpruje
BOJIOHMYHE BE€3€ HaJBHILIE YTHUYE EJEKTPOCTaTHYKa KOMIIOHEHTa, a Ha BPEIHOCTH EHEepruje
ITHUKOT€HUX, XaJKOT€HMX M XaJIOTeHMX MHTEpaKlMja 3HauyajHO yYTUYY eJIEKTPOCTaThyka M
MHAYKIMOHA KoMnoHeHTa (cnuka 13). SAPT npopadyHu nokasyjy /1a el1eKTpoCTaTuyKa KOMIOHEHTa
pacTe ca IOpacTOM €JIEKTPOHETaTUBHOCTH OJHOCHO OJ] MTHUKOT€HUX Ka XaJIOTEHUM EJIEMEHTHMA.
MelhyTum, BpeTHOCT €NeKTPOCTaTHYKEe KOMIIOHEHTE 3a BOJOHMYHY Be3y kao mTo je FH---NHj3

.. kcal .
WHTEpakiuja je Beha on ouekuBaHUX U u3HOCH 22,4 oo WITO je n3Mel)y BpeIHOCTH 3a TTHUKOTEHY

FH,P---NH3 u xankoreny FHS--NH3 untepakuujy (18,2 u 24,4 %). C npyre cTpaHe, HHIYKIIMOHA

komroHeHTa koa FH---NH3 uaTepakuuje je ynonaa Mama Of eeKTPOCTaTHYKe KOMIIOHEHTE, a CKOPO
nsoctpyko Beha ko FCI---NH3 untepaknuje. Cnuuan TpeH ce jaBjba U KO KOMIIOHEHTE U3MEHE U
MpeHoca HaenekTpucama. OBa KOMIIOHEHTa MMa O0OJHH KapakTep U CMamyje YKyIHY €HEeprujy
WHTEpakiuje 300T uera je MoKeJpbHO Ja OBa KOMIIOHEHTa Oyle mTo Mama. Jlucmep3uja je BakHa

KOMIIOHEHTa Kojy Takohe Tpeba y3eTd y 003HMp Mako y OBUM CIy4ajeBUMa HE3HATHO JOMPUHOCU
YKYITHOj €HEprUju UHTepaKiuja.>
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Crnuxka 14. JleBujanuja £X-Z-Y yriia o IMHEAPHOCTH KOJI ITHUKOTCHUX, XAJIKOTEHUX U XaJIOTEHUX
WHTEpaKIHja, IpHu Yyemy je X A0HOp, Y je aKLeNnTop UHTepaKiuje, J0K je Z enemeHT 15, 16 nmm 17
rpyne Iepuonnor cucrema.>

Kon oBuX MHTEpakiyja Cy MCiuTaHa ojicTymnama £X-Z-Y yrioBa off IUHEAPHOCTH Kaja Z y4eCTByje
y camo jenHoj untepakimju (ciuka 14).4° KeanTHOXeMujcku mpopadyHu cy mokasanu aa ZX-Z-Y
yrao oxacryna on 180° koJ NHUKOI€HHMX M XaJKOT€HUX HHTEepakluja, JOK je KOJA XaJoreHUX
uHTepakija npubmmxao jemHak 180°. Bpemnoctn £X-Z-Y yrioBa 3aBUCE O BPEIHOCTH
MO3UTUBHOT €JIEKTPOCTATUYKOr MOTEHIMjada U BeldduHe o-lymsbuHe Ha atomy X.** Hajsehe
neBujamyje oBor yria cy nponahene kox HoFAs---NCH u HoFP---NCH mogen cucremu u u3znocu 17
u 16°, penom. Mehytum, y nutepatypu ce Mory Hahu u apyru npumepu ca joun sehom neBujanujom
oBHX yryioBa. TakBu cy yroBu Hal)eHH KOJl MOJIeNT CUCTEMa METHII-XaJIOTEHH A ca (hOPMAIAEXHIOM
u kuceoHuk-audayopuna ca dopmannexunom. Kog FO-F---O=CH; mogen cucrema, O-F-O yrao
nu3Hocu 151°, a kog CH3- Z---O=CH; (Z= Cl, Br, 1) mogen cucrema, C- Z-O yroBu uzHoce usmely
167 u 173°.40:41:42.:43 Oy pesynratu nokasyjy na £X-Z-Y yrao 3aBUCH 0l BPCTe JJOHOPA M aKIIENTOpa
MMHUKOTE€HE, XaJKOTeHE WJIM XajoreHe mHTepakuuje. OBe WHTEpaklMje Cy HMCIUTUBAHE HA MOJEIN
CHCTEMHMa Y TaCOBUTOM CTamYy, aJli UX j€ MOTPEOHO aHATM3UPATH U 'y KPUCTATHUM CTpyKTypama. Ha
JIeBUjalljy TEOMETPH]CKUX MapameTapa Kao 1To ¢y £X-Z-Y yIJIoBU MOXeE Ja yThuue GopMupame
OM(ypKOBaHKX, TPU(PYPKOBAHUX MM CUMYITaHUX MHTepakimja. O 4

Mehytum, BomoHHYHe Be3e oOyxBarajy 3HauajHo Behu omcer £X-Z-Y ymioBa y mnopehemy ca
ITHUKOTEHUM, XaJKOT€HHM M XaJOreHWM HHTEpaknujama. Jake BOJOHWYHE Be3e Cy YINIABHOM
yCMEpEeHe U JIMHEpaHe, a YMEPEHO jake U ciaade BOJOHUYHE BE3€ YECTO UMajy YIJIOBE KOjU Cy Mambu
on 180°. OBakBe 0coOMHE Cy caMoO jellaH OJ1 pa3jiora 3a Behy 3acTyn/beHOCT BOJIOHUYHUX BE3a.

1.1.6.1. KoMneTUTHBHOCT M KOONIEPATUBHOCT M3Mel)y BONOHMYHHUX Be3a M APYIrUX
HEKOBAJICHTHUX HHTEPaKIHja

Kana nocToju BHIlle pa3iHunUTUX JTOHOPA U aKIIENITOpa, Taaa ce u3Mel)y BOIOHMYHE BE3€ U OCTAINX
WHTEPAKIIFja MOTY jaBUTH JIBa CYNPOTHA MPOIleca: KOMIETUTUBHOCT M KOOMepaTuBHOCT. MoryhHocT
na ce ¢opMupajy pazTUYUTH TUIIOBM HEKOBAJIEHTHUX WHTEPaKIHja YCIOXKHaBa MpeaBUame
MaKOBamka MOJIEKYJIa Y KpUCTAaTHUM CTpykTypama. CTora je BayKHO YIOPEIUTH jaulHy THHUKOTCHHUX,
XQJIKOTCHHUX, XaJIOTEHNX WHTEPaKIIMja ¥ BOJOHUYHE BE3e.
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FH:P'*NH: CIH:P'*NH: FHS'*"NH: CIHS:*"NH: FCl'*"NH: CICl'*"NH: FH'*NH: CIH'NH:

-8 I I I I

EFH:P--NH: ®CIH:P---NH: "FHS --NH: ®CIHS --NH:
ETClI'"NH: ®CICl'-'NH: STFH---NH: ®CIH---NH:

] '
= [ 2%) (=]

E [kcal/mol]

Crnuxka 15. ITopeheme enepruje FoP---NH3z, CIH2P---NH3, FHS---NH3, CIHS---NH3, FCI---NHs,
CICI---NHs, FH---NH3 u CIH:--NH3 untepakuyje; enepruje cy uzpadyHare MP2 meronom u aug-
cc-pVDZ 6a3num ckynom.>®

[Ipema pesynraruma ca cinuke 15, BOZOHMYHE Be3€ Cy YIIaBHOM jade O] THUKOTCHHX, XaJIKOTCHUX U
XaJIOTeHUX MHTEpaKirja Te OM ce OYEKUBAJIO Ja je y CllydajeBHMa KaJia MOCTOju KoMmreTuirja mehy
HEKOBAJlCHTHHUM HMHTEpakiujaMa IOXKeJbHUje (opMupame BojoHMuHe Bese.’ 3% 4 Mehytum,
SHepruje IMHUKOTCHEe, XaJKOreHEe M XaJOreHe WMHTEpaKluje cy ONMCKe SHEepPruju BOJOHHYHE Be3e

kcal .
nu3mely n1Ba Mosiekyna Boze (5,81 m—ol) T€ y HEKUM CITy4ajeBUMa THUKOT€HE, XaJIKOTEHE MJIM XaJIOreHe

WHTEPAKIFje MOTYy Ja TPeoBIaajy Haja BogoHmdHoM Be3oMm. Ha mpumep, F-Sb---O u F-Sb---F
MHTEpaKLje cy Kiby4yHe 3a (opmupame kokpucrana 4,4'-aunupuani-auokcuaa u antumon(11)-
¢byopuna kaga ce y cmemm Hanase 4,4'-munupunmin-guokcun, antumoH(IID)-dmyopun u mapa-
aujonoteTpadiryopoOSH3eH Hako OBU MOJICKYJIM MOTY J1a TPaJie XaJIOTeHe HHTEPAaKIIHje U BOIOHHYHE
Bese.’” C gapyre crpane, yemhu cy clydajeBd KajJa OBE HHTEpaKLHje 3ajeJHO YYECTBYjy Y
cTa0MIM3aluju KpUCTalHe cTpykrype. Ha mpumMep, HausMeHHYHO pacriopeleHe MHTEpPMOJIEKYIICKe
C-I:''N wm O-H--*N wuHTepakiyje cra0Wim3yjy KpUCTaIHY CTPYKTYpy Koja caapxud 4-
ANKOKCHCTUPUIMUPHIKH U 4-jonoTteTpaduyopodenon y ognocy 2:1.4546:47

[Ipema Tome, KOMOMHOBaWE TEOPHU)CKE U EKCTIEPUMEHTAIHE aHAIHM3E TIPECTaBba HajOOJbU MPUCTYTI
3a Mpenu3Hy KapakTepu3amujy u oapehuBame perocieia jadnHe OBUX HHTEPAKIIH]a.
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1.2. IlepdopmaHce ¥ 1eTOHAOMIHOCT BUCOKOECHEPIreTCKUX jeINbeha

[Tepdopmance u MEeTOHAOMIHOCT MPEACTABIbA]y BaKHE 0COOMHE EKCIUIO3MBA T j€ KBaTHU(UKaIMja
OBHX OCOOWMHA IVIaBHH 33J]aTaK CaBPEMEHHUX UCTpakuBama. L[1ibeBH Cy moOosblambe e(hUKACHOCTH
eKcIIo3uBa. MelyTum, Benrke nepopmMaHce eKCII03MBa MOTY JIOBECTH JI0 HEKEJbEHHX €KCIUI03Hja
Y BEIIMKE JETOHAOMIIHOCTU €KCILJIO3MBA T€ CE U3 OBOT yIIa MOTY OKAapaKTepHCaTH Kao HEMoXeJbHa
ocobuna. Crora je o1 KJbyuyHE BaXHOCTH HJIEHTHU(HUKOBaIE MapamMerapa KOju MOTY Jia IOMOTHY Y
pa3Bojy 0coOMHA Kao IITO Cy BEMKA €(PUKACHOCTH U MaJla I YMEPEHA JCTOHAOIHOCT.

Tex 2000. roguHe MPEAIOKEHO j€ HEKOJIMKO BAXHUX MapaMeTapa Koje ce€ MOTY IpaTHTH Ja Ou ce
onpemwie nepdopMaHce EKCIUIO3MBa M TO cy: Op3mHa neronanuje, ['ypuejeBa (Gurney) Op3una
JeTOHAIMje U TecT yayOspema mioya. [lopen oBuX, MpenyokeHu Cy U mapaMeTpu KOjuMa ce MOXe
MPEIBUICTH JETOHAOMIHOCT EKCILIO3MBA K0 IIITO CY: Te€PMajHa CTAOMIIHOCT, OCETJbUBOCT Ha yAap U

IIYKOTHUHCKH T€ CT.48

Bbp3una peronanuje npencraBba Op3uHY KOjOM J0JIa3U JI0 pas3jiarama U caropeBarmba eKCIIO3UBa y3
neToHanujy u ociobahame Torore M racoBa. bp3uHa neToHamuje 3aBHCH O Mace M BpCTE
eKCIIO3HBA, KOJIMYMHE TOILUIOTE Koja ce ociobaha mpu neToHaNuju U BPCTE M KOJIMYMHE TACOBUTHX
IPOM3BO/IA KOjU HAacTajy. MehyTum, Ha Op3uHYy JeTOHAIH]je MOXKeE J]a yTHYE U Maca METaJIHOT OMOTa4a
O6omOe nim rpanare. XeMHjcKa eHeprija eKCIUIo3uBa ce MpeTBapa y KHHETUYKY €HEeprujy racoBa H
MeTanHux ¢parmeHara. bp3uHa kojom ce mMeTanHu (pparMeHTH H30aiyjy u3 OombOe wiM rpaHare
HasuBa ce ['ypaujeBa (Gurney) Op3uHa AeTOHAIM]e U OHA 3aBUCH O] 0OJIMKa EKCTIO3MBHE HAIIPaBe.
[Topen Tora, oHa je 3Ha4ajHa 3a npeABHlamke yIaJbeHOCTH Ha KOjy he TocneTn MeTaaHu (parMeHTH,
Kao 1 3a ofpehuBame eGUKACHOCTH MyHHIMje 1 6e30eHOCT npu yrnoTpedu.*®

Tect ynyOsbema 1m1o4a Mepu 1yOuHy 1 o0JIMK yayOJhemha Koje ce CTBapa Ha METATHO]j TUIOYH KaJia ce
Ha O] aKkTHBHpa ekciyio3uB. OBaj TECT ce KOPHCTH 3a oipehuBame jaunHe W HAYMHA MIHPCHA
excro3usa.*®

KomOuHoBameM nudepeHjaiHe TepMUUKE aHaJU3€ U TEPMOIPaBUMETpHJE€ CE€ MOXKE OIPENUTH
TeMIepaTypa Ha Kojoj JI0Nla3H [0 pa3larakma eKCILI03uBa M TeEpMaHa cTabMIIHOCT eKCIio3uBa. s

OceTJbHUBOCT Ha yap MpeCTaBIba CIOCOOHOCT EKCTUTO3MBA J1a C€ MHUIMPA YCIIe]] MEXaHHUYKOT yiapa.
Jla 6u ce oHa u3Mepuiia, kopuctu ce PorepoBa metona (Rotter impact test), y K0joj ce Ter oA 2,5 i
5,0 kg mymTa ca pa3nMYATHX BHCHHA J1a TIA/HE HA y30paK eKCIIO3HMBA. 32 CBAaKY BUCHHY OEJIeKH ce
Ja U je JOUUIO A0 Majbela WU pas3iarama y3opka. Hakon Tora ce mpumemyje bpyneronoa
CTeneHnvacTa TexHuka (Bruceton Staircase technique), Tie ce BUCHHA yIapa MEHba y 3aBUCHOCTH O]1
peakiiyje y3opka: ako ce 3amand, cienehu TecT je Ha Mam0j BUCHHH; aKO HE pearyje, BUCHHA ce
noBehaBa. Ha ocHOBy BuIlle MOHaBJbama M3padyHaBa CE€ CPeama BUCHHA MpU Kojoj moctoju 50%
BepoBaTHOha MHMIIMpama, MITO MPEACTaB/ha MEPY OCETJHMBOCTH Ha ynaap. JloOujeHe BpeaHOCTH ce
m3paxanajy y nenrumerpuma (Hso Bpegnoctn) unu y pynuma (IS), npumenom cienehe gpopmyie:

(3) IS = m'g'Hso

m 49,50

IIpU YeMy je m Maca yHnoTpeOJbeHOT Tera, a g jé TPaBUTALMOHO YOp3ame Koje H3HOCH 9,815—2.

[TyKOTHHCKH TECT je MeTo/la KOJOM ce ofipel)yje MUHIUMAaJIHU IPUTHCAK YIApHOT Tajaca KOju J0BOJIU
70 TOTIyHE JETOHAllMje MCIUTHUBAHOT EKCIUIO3MBA. YAAapHHM Tajac ce J00Mja JEeTOHAIHjoM
MHUIUjaTHOT €KCIUI03MBA, 10K C€ HETOB MIPEHOC /10 UCIIUTUBAHOT €KCIJIO3UBA O/IBHja KpO3 BOAY WU
HEKU JIPYyTU MEAMjyM KOjU je MOCTaBJbeH u3Mel)y /1Ba Mymema U KOjH CIY)KH Ja CHpeuH MpeHoC
Tortore.*®

HaBenenn mapameTpu cy HpoydaBaHH HpPEKO JBE JeleHHje. TOKOM OBOI' BpeMeHa JAETaJbHO Cy

WCTIUTaHE MHOTE KapaKTEPUCTHUKE €KCIUIO3MBA. Y OBOM pajy je W3BOjEHO W aHAJIM3UPAHO CaMo

HEKOJIMKO HajBXHMJUX [apaMeTapa IIOMOhy Kojux ce Mory o0jacHUTH nepdopmaHce U

JIETOHAOMITHOCT €KCIJIO3MBa M TO Cy: OajaHC KHCEOHMKA, CaApiKaj a30Ta, Op3WHA JETOHAIH]E,
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JETOHAIIMOHM TIPUTHCAK, TOIJIOTa Koja ce ociobaha mpu nAeToHaIWju, TYCTHHA KpHUCTania,
MOJIEKYJICKA CTPYKTypa E€KCIUIO3MBA U OCETJHHBOCT Ha CIIOJhAIlbe CTUMYJIAHCE Kao IITO Cy yhaap u
Tpeme.

1.2.1. bp3uHa U NPUTHCAK JIeTOHALIM]je

Kama cy BHCOKOEHEPreTCKM MaTepujalyd WHUIUPAHW MEXaHWYKHM, CIIEKTPUYHUM WU JIPYTHM
CTHMYJIAHCOM, JI0JIa3H JI0 BbHXOBOT OP30T pa3liarama U caropeBama, HacTajy racoBu Koju nosehasajy
YHYTpAIIlbU MPUTUCAK Y KPUCTATY, MEXaHUYKA WU EJICKTPOCTATHYKA CHEPTHja ce TPaHC(HOPMHUIILY
y TOILIOTY, ¥ J0Ja3u 10 ekcruto3uje. [Iputucak koju ce pa3BHja TOKOM EKCIUIO3HMje MEpH Ce Ha
MOBPIIMHU MaTepujaja W Ha3uBa ce JaeroHannoHu mnputucak (P), mok ce Op3uHa pasnarama
BHCOKOEHEPTreTCKOT MaTepHjaja Ha3uBa Op3uHa aetoHaruje (D).46 4

Osga [1Ba mapamMeTpa Cy INIaBHH ITapaMeTPH KOjU Ce KOPUCTE 3a ONUCHBALE TIEPPOPMAHCH EKCIIIIO3HBA.
[Topen Tora, mepdopmaHce 3aBrce U OJ] TOIUIOTE KOja ce ociobaha mpu JeToHaIUju.

bp3una peroHanMje W JACTOHAIIMOHU MPHUTHCAK CE€ MOTY H3padyHaTH Ha OCHOBY Kiemer-
Jako6conosux (Kamlet-Jacobs) jeqnaunna.

3a opraHcke €KCIUIO3MBE KOjU C€ CacToje O]l YIJbeHHUKa, a30Ta, KUCCOHMKA U BOJOHHWKA, Op3uHA
JICTOHAIM]E CE MOXKE U3paYyHATH MPEKO jeTHAYMHE:

@)D = 1,01 (N°%- MJZE - Q%25 - (1+1,30p)),
a IPUTHUCAK CE MOXKE U3PaYyHATH HPEKO jeTHAUYNHE:
(5)P = 15,58(N - Myyg - Q%° - p?),
. . km 47
pu 4eMy je Op3uHa JIETOHAIH]E N3paKeHa y — > @ IPUTHCAK y kbar.

VY jennaunnama (4) u (5), N npencraBiba Opoj MOJIOBa TACOBUTHX MPOU3BOJIA IO TPaMy €KCIUIO3HBA

mol .
(?), MavE je mpoceyHa MOJIapHa Maca CBUX FaCOBUTHUX IIPOU3BOJA 10 IPaMy €KCILUIO3HBA (ﬁ), Q

. . . cal . .
J€ KOJIMYHHA TOIJIOTE KOja CC ocno6alja IIpH CKCIJIO3UJN (?) H P JE€TYCTHUHA TYKBCHhA CKCIJIO3HBA KOja

ce u3paxkaBay C%, JIOK Ce Kao IPOM3BO/IM JIeTOHAIH]je pa3marpajy yribeHuk(IV)-okcun, BogeHa napa,

YIJbEHHUK, a30T U BOJIOHHK, a y HEKUM ciydajeBuma U yribenuk(1l)-okcu. ¥/

I'yctuHa mnymema eKCIJIO3MBa OJroBapa MacH €KCIUIO3MBa KOjOM je HamymeH cyl onpehene
3alpeMUHE y KOM C€ OJurpaBa JeTOHalMja eKcIulo3uBa. MehyTum, 3a u3pauyHaBame Op3HHE
JIeTOHALMj€ M JIeTOHAIIMOHOT NMPHUTHUCKA YIJIABHOM CE€ KOPUCTH T'yCTHHA KpUCTaJla YMECTO T'YyCTHHE
Nylkema. Y pealHiM yCIIOBUMa, T'YCTHHA KpUCTaia je Beha ol 'yCTHHE TyHbherba, ajli Ta Pa3IuKa BPIIo
MaJio yTHUe Ha pe3ysiTare Koju ce 1o0ujajy u3 jenHaunsa (4) u (5). 360r Tora je mpUXBaT/bUBO Ja ce
3a W3padyHaBame Op3WHA JIETOHAIMje W JCTOHAIMOHUX IPHUTHCAKa KOPHUCTE EKCIEPUMEHTAITHO
onpeheHe ryctune kpucrania. 4/

bp3una u mpuTHcak JeTOHAIMje Ce MOTY JeIHOCTaBHO M3padyHaTH W3 OBHX jeHAUYMHA, Kaja Cy
MO3HATe TYCTUHA U TOIUIOTA Koja ce ociobaha.

bp3uHa u npuTHCcak AeToHaIyje ce, Takohe, MOry U3padyHaTy U MoMohy padyHapCKUX Mporpama Kao
mro je EXPLOS koju je crienujain3oBaH 3a pauyHame JIETOHAMOHUX OcoOMHa ekcrio3uBa. OBu
pe3ysTaTH Cy BpJIO CIIMYHM €KCIIEPUMEHTAIHUM pe3ynraruMma (ciuke 16 u 17), mro nokasyje n1a je
EXPLOS5 oxnuuan 3a npensularme nepopMaHcu U HpoleHy e(pUKACHOCTH eKCIIo3uBa. 46
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NG HNS RDX PETN TNT

eDexp ©DEXPLOS

Crnuxka 16. ITopeheme exciepumenTannux 6p3una aeronanuje (D exp) u uzpauynarux EXPLOS (D
EXPLOS5) nporpamom 3a NG, HNS, RDX, PETN u TNT ekcmiosuse.*®

Excruio3uBu yrimaBHOM umajy Op3uHy aetoHarwuje usmehy 1,50 u 9,00 kTm u nputucak umehy 200 u

400 kbar.*6-4

Haj6osbe nmepdopmance cy 3adenexeHe KoJ BUCOKOSHEPTeTCKUX jeubermba kao mto cy RDX, HMX
u B-CL20.

P [kbar]
&

NG HNS RDX PETN TNT

ePexp ©PEXPLOS

Cnuxa 17. ITopeheme ekcriepMMEeHTaIHUX J€TOHALMOHUX NpuTucaka (P exp) u n3pauyHatux
EXPLOS5 nporpamom (P EXPLOS5) 3a NG, HNS, RDX, PETN u TNT ekcmiosuse.*®
Ha ciiumm 18 je mpukazana kpucranna crpykrypa B-CL20. B-CL20 uma Op3uny aetonanuje 9,48 kTm,

netoHanuonu npurucak 422,0 kbar u rycruny oxo 2,0 ci—3 U IIPUIIAJIa TPYIH €KCILUIO3HUBA Ca BEJTUKOM

TYCTUHOM U BeJIMKUM nepdopmaHcama. MehyTuMm, Bpiio je OCeT/bUB Ha MEXaHWYKE yAape U JaKo
HOAJIEkKE MPOLECy AETOHALHU]E.
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Cnuka 18. Kpucranna crpykrypa f-CL20 excruto3usa uuju je pedron PUBMUU.

[Ipema ToMe MPHUIMKOM MPOyYaBaka BUCOKOCHEPTETCKUX jEIUEHha, OCUM MepPpopMaHCH, Yy 003Up
ce MOpajy Y3UMaTu U MEXaHUYKa OCETIBUBOCT, OCETJHUBOCT Ha TOIIOTY, OCETJHUBOCT Ha €JICKTPUYHE
U JIpyre CTUMYJIanuje UTA. Pa3ior exu y YNmbeHUIH J1a OBE 0coOMHe, Takolhe, yTudy Ha To aa jiu he
BHCOKOEHEPTeTCKO JeANICHE OUTH MOTOIHO 32 IIUPY IPUMEHY.

1.2.2. Toniora Koja ce ociiod6aha npu neroHauuju

ITocMaTpaHo y TEPMOXEMHjCKOM KOHTEKCTY, JIETOHAIM]a MPENCTaB/ba €r30TEPMaH IIPOIEC Y KOM
JoNasy N0 TIOTHyHE MM HEMOTIyHe OKCHUIAlUje BHCOKOEHEPTeTCKOr jelumera. I1oTImyHOM
okcuanujom Hactaje yribeHuk(IV)-okcun, BojieHa mapa M eJeMEHTapHH a30T, a Y 3aBUCHOCTH O]
cacTaBa eKCIUIO3MBA MOTY J1a HACTajy M APYTH MPOU3BOIM Kao mTo cy cymmnop(IV)-okcus, Xanorenu,
XaJOTEHOBOJIOHHMIIM M OKCHIM a30Ta. MehyyTuM, Kaja [0J1a31 0 HETMOTIyHE OKCHAAIMje MOTy Ja
HacTajy u yribeHuk(I)-oKcu, eleMeHTapHH YIJbeHHK, BOIOHUK U cIMyHO. Y7 4931

Tormora ocino6ohena mpu netonaruju (Q) Moxe J1a ce u3padyHa MPUMEHOM TEPMOXEMH|CKUX 3aKOHA.
Q je jemHaka pa3nMuM eHTaimnuje (opMHpama MPOU3BOJA CaropeBama M eHTannuje (Gopmupama
BHCOKOEHEPTETCKOT JeINbEha, U MOXKE C€ M3pauyHaTu mpeko cienehe jeqHaunne:

(6)Q= — o [ZiniAH (D) — AH)],

rae je Mx MosapHa Maca eKcIio3uBa X U3pakeHa y miol, N; j€ KOJIMYUHA IETOHAIMOHUX MPOU3BO/IA,

i, mox cy AHg(i) m AH¢(x) momapHa eHrtanmuja ¢opmuparma IACTOHAMOHUX MpPOM3BOAA 1 U

. k] kcal
BHCOKOEHEPIeTCKOT jeInbema X, penoM (y — m).“’ 47,52

IIpema jennaumau (6), 10 ocnobahama TOIUIOTE AONA3M Kaja je YKy[Ha BPEAHOCT EHTAIHuja
dbopMupama JETOHAIMOHUX MPOM3BOJIa HETraTHBHA, a eHTalmuja (GOpMUpPakba BUCOKOEHEPTeTCKOT
jenumema TO3UTHUBHA BpenHocT. bynyhu na enrannuja ¢popMupama yribeHHKa, BOJIOHHUKA M a30Ta
jenHaka HyJna, J€TOHAIIMOHO] TOIUIOTH JonpuHoce yribeHuk(IV)-okenn, yrisenuk(Il)-okcua u Boga

Kk
m—il, penoM). Ha ocHOBY OBUX BpeIHOCTH

MOXEMO 3aKJbYYUTH Ja JETOHAIIMOHO] TOIJIOTH HajBUIlE AonpuHOCcH yribeHUK(IV)-okcnn. To 3Haun

(ca enrtanmujama Qopmupama -393,5, -99,0 u -241,8
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Jla €KCTUTO3UBH KOju ocio0alajy BeTUKy KOJTUYMHY TOILUIOTE OOMYHO 0ciio0al)ajy ¥ BEIUKY KOJIMUHUHY
yribeHuk(IV)-okcuna. IIpema Tome, na 6ucMO OU3ajHUpANTK EKCILIO3MBE Ca MAambOM MEXaHHMYKOM
OCeTJpUBOIINY, TOTPEOHO je KOHTPOJMCATH KOJWYMHY ToruioTe M yribeHuk(IV)-okcuma koja ce
ocnobahajy Toxom excrnosuje.t’

C npyre cTpane, KaJia ce TOIUIOTa IPU eKCIIJIO3MjH U3padyHaBa 3a CMEIIly J[Ba WM BUIIIE €KCILJI03MBA,
MOTPEOHO je y3eTH y 003U M Y KOM CE OJJHOCY OBa je/IHmbera Hamase y cvenn. *®

Kana nonasu 1o HemoTHyHe OKCHAALIN]€ eKCILI03UBa J00HUjajy ce MPOU3BOAM KOjU MOTY J1a HacTaBe
Jla caropeBajy W HaKoH ekcruiosuje. Kama cy u3nokeHu TOBOJbHO] KOJTMYMHU KUCEOHHUKA U3 Ba3ayXa,
ocinobaha ce AomaTHa KOMWMYMHA TOIUIOTE IUTO moBehaBa YKYINHY TOIUIOTY IPU CaropeBamby
€KCIUJIO3UBA.

1.2.3. baj1aHC KHCEOHUKA U CAIPKAj a30Ta Y BUCOKOCHEPIreTCKUM jeMelhbuMa

BucokoeHepreTcku MaTepHjai CKJIAAUIITE BEIUKY KOJIMYUHY CHEPrHje KOja ce TOKOM CKCIUIO3HUjH
TpaHchOpMUIIEe Y TOILIOTY y3 ociiobahame racoBa. TokoM JeTOHAIMje OJBUja C€ HHU3 pPEaKIHja
caropeBarba, a POU3BO/IH KOjH HACTajy ¢y yribeHUK(IV)-okcu, BomeHa napa, eieMeHTapHH a30T, ajlu
Takole IPOM3BOIU MOT'Y 1a Oyly BOJOHHK, YIibeHUK U yribenuk(Il)-oxcum. % 47

Canpikaj KUCEOHHMKA y OBUM jelumbemuma oapelyje na nu he nohu m0 moTmyHe WU HEMOTIIYHE
OKCHJIAIMje, Kao0 W KOJMYHMHY TOIUIOTe Koja he Owtm ocnobohena mnpu neroHarmuju. Kana
BHCOKOEHEPTeTCKO jeIMI-EHha CaTpKU JOBOJbHO KUCEOHHKA, HajBepoBaTHHU]E je Aa he mohu 1o merose
MOTITYHE OKCHJIAIH]je TIPY YeMY CaB YIJbEHUK U BOJIOHUK caropesajy 1o yribeHuk(IV)-okcuaa u Boze.
300r TOra je Ba)KHO Jia OBa jelUIEHa, MOPE] BUCOKOCHEPIETCKHX, UMajy I00pe OKCHIAIIMOHE
ocobuHe. Ha Taj HaYMH ce MOCTHXKE J1a CE CaropeBame BHCOKOCHEPTETCKOT jeIUbCHha OfBHja 0e3
IPUCYCTBA JJOAATHOT OKCUALMOHOT cpefcTa.*®

MaceHu cajipkaj KICEOHHKa Y BUCOKOCHEPIETCKOM jeIN-ElhY KOjJU TOKOM EKCIIJIO3Mje MOXeE Jia ce
MCKOPHCTH 3a CaropeBarme Ha3MBa ce OalaHC KHUCEOHWKA, M 32 BUCOKOCHEPTEeTCKA jeINhehuMa Koja
caJip>ke YIJbeHUK, BOJOHHK, a30T U KHCEOHUKA MOXKE Ce M3padyHaTu Ha OCHOBY cienehe popmyne:

(d-(2a)-2)16 .

(7) Q=+——

100,

npu yemy M mpencTaBsba pellaTHBHY MOJIEKYJICKY Macy BUCOKOCHEPTETCKOT jeinbema, a a, b, ¢, d
Cy MHIEKCH Y MOJIEKYJICKO] popmysn BucokoeHepercTkor jenumema (C,HyN.Oq) u o3HauaBajy 0poj
aToMa JaToT eJleMeHaTa y jeumbery.

[TosutnBHA BpenHOCT OanaHca KuceoHuka u3 ¢opmyne (7) 3Ha4M J1a BUCOKOCHEPTETCKO JeIUbECHE
caJpXu JJ0OBOJbHY KOJMYMHY KHCEOHHKA M MOJJIexke Mpolecy MoTnyHe okcunanuje.*® Ha mpumep,
O0alaHC KHCEOHMKAa 3a aMOHHUjyM-IIepXJjopaT, aMOHHUjyM-IUHUTPaMUJ, AaMOHHUJyM-HUTpAT,
XUAPa3uHUjyM-HUTpOoOpMaT U HUTpoOrIUIepuH u3HocH +35%, +26%, +20, +13% u +3,5%,
penom.*® 33 TIpema ToMe, /1a 11 je TIPH EKCILTO3HjH OO 70 TIOTITYHE OKCU/IAIH]e MU He, MOKEMO
MPETIOCTaBUTH Ha OCHOBY 3HaKa M BPEIHOCTH OajaHca KHCEOHMKA. 3aTUM MOXKEMO CAaCTaBUTU U
XeMHJCKY jJelHauMHy Koja IMpHKa3yje pa3jiarame BHCOKOCHEPIeTCKOT jeAMHmEeHha Ha TacOBHTE
IIPOU3BOJE.

VYKoIMKO 1oheMo ol MpeTHnocTaBKe Ja MpH JETOHALUJU J0JIa3K 0 MOTIyHE OKCHJAIMje, OHJa 3a
CBAaKO OPTraHCKO WJIM HEOPTaHCKO BUCOKOECHEPIeTCKO jeIMI-EHhEe MOXKEMO Ja CACTaBUMO jeAHaUYHMHE
HUXOBOT XEMHU]JCKOT pa3jiarama. Ha npumMep, HUTPOITIMIEPUH j€ MMO3HATH CEKYHJApHU €KCILJIO3HB 3a
KOjU ce OalaHC KUCEOHHKa MOJKe MpHKa3aTu Ha cieaehu HauuH:

(8) C3H5N309 (S) — 3C02 (g) + 2,5H20(g) 1,5N2 (g) + 0,2502 (g)
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[Ipema oBoj u3pazy (8), paznaramem 1 mol HuTpormMepuna ocinobaha ce 0,25 Mona MOIEKYJICKOT
KHCEOHWKAa M CaB YIJb€HUK M BOJOHUK ce€ OKcuayjy no yribeHuk(IV)-oxcuma u Bome. bamanc
KMCEOHHKA je Takohe y CKJIaLy ca OBHM Pe3ylTaTUMa U 3a HUTPOIIULEPHH H3HoCH +3,5%. 4

Ha CJIMI U 19 Cy aar€ BpEAHOCTHU 0ajaHca KMCEOHHKA 32 HEKOJIUKO ,I[O6p0 MMO3HATUX CCKYHAAPHHX
CKCILIIO3HMBA.

AP ADN AN HNF NG PETN RDX HNMX TNF TNT

0.0

-20.0

Q%]

-40.0
-60.0

-80.0
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Cnuxka 19. Banasc KHCEOHHUKA 3a JI€CET HEOPraHCKMX M OPTaHCKHUX eKcruiosusa.*® >

N3 oBux pesynrara MOKEMO J1a IPUMETHUMO Jia CEKyHIapHH ekcruio3usy kao mwro cy PETN, HMX u
TNT umajy HeratuBan 6anaHC KHCEOHHKA OJHOCHO JIa j€ 3a IbMXOBY OKCHJAIIH]y MOTpeOHa JoAaTHA
KOJIMYMHA KICEOHHKA 32 CaropeBame YIJbeHWKa U BOZOHUKA. [la OM 0110 10 MOTIYHE OKCHIAIIH]e
OBHX jeIUIbEHHa, Y EKCIUIO3UBHY CMEITY C€ J10/1a]y jeIUbeha Koja cy Jo0pa OKCHUIAIOHA CPENICTBA
¥ MOTY J1a IOACTAaKHY JaJbH MpoIiec oKcuaanuje. Jpyru HadyuH Aa ce MPUIIPEMH eKCIUIO3MBHA CMeEIlIa
j€ MelIame BUCOKOCHEPTeTCKUX jeIUbeba Ca MO3UTUBHUM U HETraTUBHUM OanaHCcOM KuceoHuka. Ha
npumep, 6amanc kuceonnka 3a TNT uznocu -74,0%, 1 3a MOTITYHY OKCHJIAIH]Y je TOTpeOHO jorr 5,25
Mona Kuceonuka (u3pas (9)).46

(9) C7H5N3O6 (S) — 7C02 (g) + 2,5H20(g) + 1,5N2 (g) - 5,2502 (g)

Jo nornyne okcunanuje TNT nonasu kajia ce momena ca aMOHU]yM-HUTPATOM. 3aripaBo, aMOHU]yM-
HUTpAT UMa OajaHc KMCeOHHKa koju n3HocH 20,0% OHOCHO IPU HKEroBOM pasjiaramy ce ociodaha
0,5 Moa MoJIeKyJICKOT KUCEOHHKa 1o Moty conu (u3pas (10)). [Ipema Tome, 3a HOTIYHY OKCHUIALH]Y
Tpeba na ce nomerna 20% 2,4,6-tpunutpoTonyena u 80,0% aMoHHMjyM-HuTpaTa.*®

(10) NH4NO;3 () — 2H,0(5) + Ny (g + 0,50, (g

360r Tora ce 0Ba cMelllia Iyro KOPUCTHIA Kao 3aMeHa 3a uncT TNT u umana je 3HauajHy NpuMeHy y
IIpBoM u JIpyroM CBETCKOM parTy, a KaCHHje ce KOPHCTHIIA Y pyaapcTsy. *

W3 oBuX pe3ynraTa, MOKEMO 3aKJbYUHUTH Jla Malu OpOj BUCOKOCHEPIeTCKUX jeIUI-CHha MOAJIEeKE
MOTIIYHO] OKCHAALIMJU JOK OcCTaja BHCOKOCHEpPreTcKa jeIueha HajBepOBaTHHje HEMOTIYHO
caropesajy.*®

Kana BHCOKOEHEPreTcKo jeANIbehe NMa MaIM Ccajpiaj KUCEOHUKAa KOjU HHje OBOJbAH 3a HETOBY
MOTIYHY OKCHAAIH]Y, J07a3u 0 ociaobalhama Majie KOJIMYMHE TOTUIOTE U TAKBO JEIUHCHE MMa MaITy
epukacHocT. Ha cium 20 je nmpukazan ogHoc u3Mely OanaHca KHCEOHHKA y BUCOKOEHEPIEeTCKOM
JEIUIbEHY U KOJIMYMHE TOIUIOTE KOja ce 0CI000U MPU HEroBOj JETOHAIU]H.
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Cnuka 20. Onnoc n3mely 6anaHnca KUCEOHHKA U TOILIOTE Koja ce ocioboau npu neroHaruju TNF,
TNT, HMX, RDX, PETN u NG.

BucokoeHeprercka jeinmbeba Koja MMajy TIO3UTHBAH OalaHC KHCEOHUKa Kao mTo je NG ocimobahajy

k] )
npexo 6000 e TOILIOTE, 10K jeIUbEHha ca HEraTUBHUM 0alaHCOM KHUCEOHHMKOM Kao mTo ¢y PETN,

RDX, HMX, TNF u TNT, ocnobalhajy 3Ha4ajHo Mamy KoauuuHy Toruiore, ox 3000 mo 6000 11:_; Ha
MpUMep, CEeKYHIapHU eKcIio3uB kao mrto je TNT nma Oananc kuceonuka -74,0% u ocinobdaha oko
4247,0 :—; TOIIOTE, IOK HUTPOTJIMIICPUH NMa OastaHc KuceoHuka 3,5% u ociiobdaha 6195,0 11:_; TOTUIOTE.

Taxolhe Tomnora koja ce ocino6aha mpu AeToHALMjU HUjE TUHEPAHO 3aBHCHA O]l O0araHca KUCEOHHKA
(cmuka 20), ma TNF xoju mma Oananc kuceonuka -45,4% ocnobaha 3Ha4ajHO Mamy KOIUYHHY

torote (3249,0 E—;) o1 TNT uuju je Oananc kuceonuka -74,0%. 300r Tora ce 6ajlaHC KMCEOHHKA
MO’KE HCKOPUCTH caMo 3a Ipy0y MpolieHy nepopMaHCH BUCOKOEHEPIETCKHX jelrmbemba.
Konuuunna azora je jour jenan pakTop KOju yTU4e Ha JIETOHAIIMOHE iep(opMaHCce BUCOKOSHEPTETCKUX
jenumema M KOJMYMHY TOIUIOTE Koja ce ociobaha mpu ekcrutosuju. Cryauje cy mokasane ja
JEIUIbEha Ca BEIMKUM CA/IPKEM a30Ta 4Y€CTO UMajy J0Ope JIETOHAIIMOHE OCOOMHE Ko IITO CY BEJIUKA
I'YCTHHA, BeJIMKa Op3uHa JEeTOHAlMje U NETOHALMOHM MPUTHCAK, 100pe OKCHAALMOHE O0COOMHE U
npyro. Hauwme, jenumema koja numajy Butie ox 60% azorta v mo3uTHBaH OanaHc KMCEOHUKA Cy A00pu
KaHAMJaTU 3a HOBa M yHampel)eHa BHCOKOEHepreTcka jeaumema. HajmoxesbHuje (yHKIMOHATIHE
rpyne y BUCOKOEHEPreTCKUM jeaumembuMa ¢y HUTpo (-NO2) u Hutpumuno (=N—NO2) rpymna 3aro
IITO MMajy U3pakeHa OKCHIAIMOHa cBojcTBa. *% 3% 33 [IpeaHocCT je mTo ce AeTOHAIMjoM MOTHa30THUX
jenumema J00uja eleMeHTapHH a30T. 300r Tora Cy TMOJMA30THH EKCIUJIO3UBU  EKOJIOIIKH
IPUXBATJLHBU]U O] IPYTUX BUCOKOCHEPIETCKHX jeHIbema. 40

MehyTtum, oBa jenumema Cy BpJIO OCET/bMBA Ha pa3MUUTE CTUMYJaHCe U 300r Tora je Ba)KHO
JleTaJbHHUj€e MPOYYaBamhe BUXOBUX 0cobuHa.
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Crnuka 21. bananc kuceonuka u caapxaj azotay TNT, PETN, RDX 1 HMX ekcruio3uBuma.

Ha crmumm 21 cy npukazanu Oananc kuceoHuka U caapkaj azora ko TNT, PETN, RDX u HMX
ekciuio3uBa. OBa YeTHPHU CEKyHJIapHA €KCIUIO3MBa UMajy Mame on 60% a3oTa u HeraTuBaH OaslaHC
KHCEOHHKa 300T uera HUCY 100pH KaHIUIATH 332 CaBPEMEHE BHCOKOEHepreTcke marepujane. Hanwme,
BehMHA KJIACUYHUX CEKYHIApHUX EKCIUIO3MBa MMajy OBaKBE OCOOHMHE, a CAaMHM THM HMMajy Maje
nepdopmance u edurkacHocT. CTora je BaKHO J1a HOBA BHCOKOCHEPTeTCKa jeNbCHha NMajy 100ap
OanaHc kuceoHwka u mpeko 60% azora. Y ckiiagy ca TUM, jeIMbEHa KAao MITO Cy TETPa3oiH U
TETPasUHH ca TPMHUTPOETUI IPYIIOM MMajy TIOTEHIHjaIHy IPUMEHY Kao CaBPEMEHH eKCILIO3UBH. o
52.53.54.55 EkcII03UBY ca BETMKOM KOJIMYMHOM a30Ta Kao IITO Cy a30TaTPHHUTPOETUII-TEeTpas3o-1,5-
muamuH (TTD) u 6uc(tpunautpoetwn)-1,2,4,5-terpasun-3,6-nuamun (BTAT) umajy Behy Op3uny
JICTOHAIIW]€e, IETOHAIIMOHH TIPUTHCAK U TYCTUHY Yy nopehemy ca kimacuunum ekcruiosuBumMa. TTD u
BTAT umajy ciauune ocobune kao HMX (cnuka 22).4652 53
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@® 9.19 @go.13 9.00
400 ®s6s @ '
8.83 370 3810 8.00
350 .
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327
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6.00 __
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A, 200
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Crnuxka 22. [Topeheme neronannonor nputucka (P), Op3une neronamuje (D) u ryctune (d) kox
KIIACUYHUX W ITOJINA30THUX BUCOKOCHEPTETCKUX jEUIHCHHA.

VYkomuko ynopenumo TTD u BTAT ca TNT ekcruio3uBoM, MoxkeMo 1a 3akibyunmo aa TTD u BTAT
nMajy oko 25% Behy Op3uny aeronamwmje (23,7% u 24,3%, penom), oko 45% Behu geroHanmonu
nputucak (44% u 46,8%, penom) u 3Ha4ajHo Behy rycruny ( 9,8% u 12,7%, peaom).
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OBa jemumema ociiobahajy u Behy KOIMUMHY TOILIOTE Off KJIACHYHUX €KCIuto3uBa momyT RDX,
PETN, TNT, HMX. Ha rpaduxy npuka3zaHom Ha ciuiy 23, jata je TOIUIOTa Koja ce ocinobaha mpu
excruosuju 3a: TTD, BTAT, RDX, PETN, TNT u HMX.

7000
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@ 4000
s 3000
o

2000

1000

0

BTAT

=Q

Cmuxa 23. TTopeheme Torutote npu ekcruio3uju 3a BTAT, TTD, PETN, RDX, HMX u TNT.
Jlasbe ce MOXKe MPETIIOCTAaBUTH Jia BehMHA MOJMA30THHUX jEAUEHha UMajy OMJIUYHE JCTOHAIMOHE
nepdopmance. TTD u BTAT, anm u qpyru eKCIUIO3WBH Ca BEIUKHAM CapkKajeM a30Ta 4eCTo UMajy

) k
Op3uny neronanuje Behy on 8,5 Tm, netoHanmonu nputucak Behu ox 340 kPa, tommoty mpu

. Kk .
excro3uju mpexo 6000 k—; U TYCTHHY KOja u3HOCH Oko 1,9 C% IITO MX CBPCTaBa y OJIMYHE

CCKYHIApHE CKCIIJIO3UBC.

400

350
300
= 250
= 200
fmN
9 150
100
. I l
0 -l N N

BTAT B-HMX CL-20 TATB
mIs =F

Cnuxka 24. Tlopeheme ocersbuBoctu Ha yruap (IS) u tpewe (F) kon TTD, BTAT, RDX, PETN, TNT,
HMX u TATB.

Kana je y nutamy 1eTOHaOMIHOCT MOJIMA30THUX JEIUEHA, MOKEMO OYEKHUBATH J1a UMA]y CIUYHY
OCETJPUBOCT Ha y/iap U TPEeHE Kao U KJIACHYHU eKCIUIO3UBH Koja u3Hocu 7J u 120N, pegom, mro ux
y opehemy TATB (50] u >353N) cBpcTaBa y rpymny BHCOKOOCET/FUBHX EKCILIO3MBa (Cuka 24).

1.2.4. YTuuaj Tomiore koja ce ociiobvaha npu neronanuju Ha nepgopmance
BHCOKOEHEPIeTCKUX jeIMbemha

Ho6pe nepdopmance 1 epUKacCHOCT EKCIIO3UBA YeCTO Ccy NnpaheHe ocinobahameM BelnuKe KOJTMIUHE
toruiore. HMcnuTthBameM OBHX TapaMmerapa YTBpheHO je TocTojamke Kopenamuja wu3Mmehy
nepdopmMaHCcH €KCIUIO3MBa U KOJIMYMHE TOILIOTE Koja ce ocnobaha mpu aeronauuju. [lepdopmance
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eKCIII031MBa MOkeMo o0jacHuTH Ha mpuMmepuma onoBo(Il)-azuma u TNT. Onoso(Il)-a3ug ocnobaha
k] . km
oko 1610,0 g TOTVIOTE TIPH HeMy Op3vHa JETOHALIM]E U IETOHAIIMOHH PUTHCAK U3HOCcE 4,6 < U 340

kPa. C mpyre crpane, TNT ocnobaha 3nauajno Behy konnuuHy Toruiore oko 4274,0 ll:—; npu Op3uHH

) k .
neronanuje 6,95 Tm u nputucky 210 kPa. Ilpema Tome, Op3uHa neToHalyje ekcrio3uBa he Outu

seha mTo je ocno6oheno Bume Tomore.*® 4 IIpema nephopmancama u epUKACHOCTH, EKCIIO3HBH
ce Mory kiacu(uKoBaTH Ha IpUMapHe U ceKyH1apHe (Tabena 3).

Ta6ena 3. JleToHALMOHN TapaMeTpH IPHUMAPHHUX U CEKYHIAPHUX eKCILIo3uBa. o

[IpuMapHu exCIII03UuBH CexkyHJapHU €KCILI03UBH
D [kTm] 3,5-5,5 6,5-9,0
P [kbar] / 210,0 - 390,0
Q [% 1000,0 - 2000,0 5000,0 - 6000,0
IS [J] <40 > 4.0
F [N] <10,0 >50,0

Excrno3uBu ocnobabhajy muzmehy 1000 u 6000 E—]g torutoTe. [IpuMapHu €KCIUIO3UBU Kao ILUTO je
: . K

onoBo(Il)-asun umajy mane no ymepene neppopmance u ocnobahajy uszmehy 1000 u 2000 m_Ll

TOIJIOTE 300T Yera Cy OAJIMYHU MHULUjaTopH JeToHauuje. Mel)yTum, oHu UMajy BeJIUKY OCETIJbUBOCT

Ha croJpalmbe cTuMynance. CynpoTHO ToMe, CeKyHIapHH EKCIUIO3UBH UMajy Beluke nepdopmance,
. K] .
ocno6ahajy nuzmehy 5000 u 6000 —; TOTUIOTE ¥ MMajy YMEPEHY UM MaJTy OCETIBHBOCT Ha CTIOJballlFhe

ctumynance.*
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Crnuxka 25. Tlopeheme TomnoTe koja ce ociaobaha mpu neToHaiuju, Op3uHe AeTOHALNjE U
netonanuoHor nputucaka kog PETN, RDX, NG u NTO ekcrnosusa.*®

Melytum, Op3uHa neToHAIM]e U JETOHAIIMOHN MPUTHUCAK HE PacTy cpa3MepHO NoBehamy KOJTHMYUHE
TOIJIOTE KOja ce ocyiobaha mpu IeToHAIMjU IITO MOXe OUTH 3Ha4ajHO 300T Tora mTo ocnobahame
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BEJIMKE KOJIMUYMHE TOIUIOTE HHje YBeK moxkesbHO. FOX-7 m RDX mMajy cinudHe BpeqHOCTH Op3uHE

neronanuje (8,61 u 8,83 kTm) u neronarnmone npurucke (338 u 347 kPa), mel)ytum ToKOM feToHAIH]e
FOX-7 ocnob6aha 5020 l]:—lg toriote, a RDX 6280 l;—]g torutore. OBakBH pe3ynraru ykasyjy aa FOX-7 u
RDX umajy cinune neppopmance, anu 1a he ce ynorpebom FOX-7 ocnobaharu 3a 1280 l;—]g Mambe

. km
tomiote. CIMYHO TOME, Op3MHa JAeToHalM]e HUTpoTpuaszonoH excrio3usa (NTO) uznocu 8,07 -

: K
neroHaruonu nputrcak n3nocu 300 kPa, a Tokom neronamuje ce ocnobaha camo 4110 k—fg TOILIIOTE.

VY nopehemwy ca FOX-7 u RDX ekcrmo3usuma, autpornuieput (NG) nMa 3Ha4ajHO Mamby Op3UHY U
MPUTHUCAK JIETOHAIM]E, a 0ciobaha CIMYHY KOJIMYUHY TOTIOTE (CinKa 25).

[Ipema TOMe, OBaKBEe OCOOMHE €KCIUIO3MBA 0TBAPajy MOTYNHOCT 3a CHHTE3y EKCIUIO3UBa KOjU UMajy
n06pe feToHanuoHe nephopMaHce, ay Py ATOHALMjH 0ca00ahajy ymepeny KonuuuHy Torore. 0

1.2.5. YTuuaj rycrude Ha nepgopmMaHce BUCOKOCHEPIreTCKUX jeINHbeHha

I'yctuHa MMa BakaH yTUIA) Ha IETOHALIMOHE NeppOopMaHCce BUCOKOGHEPIeTCKUX jenumbema. 1ITo je
Beha TyCcTHHa BHCOKOCHEPIeTCKUX jelumerma, Behe cy Op3mHa neToHanuje W JACTOHAIMOHHU
nputucak.*® 3% 57 Tpema Tome ce MOKe 3aKJbYUMTH J1a BUCOKOEHEPIeTCKA jeIME-CHa Ca BEIHKOM
TYCTHHOM MMajy A00pe eToHannoHe mpedopmance.

HuTpamMuHCKH, HUTPOAPOMAaTUYHN U HUTPOANU(aTUYHH €KCIUIO3UBH YIIIABHOM UMajy TyCTHHY Behy
on 1,50 Cgﬁ IITO j€ 3HATHO BHILIE Y Mopelemy ca yribOBOAOHHYHUM OPTaHCKUM jeIUCHhUMa, YHja je

ryctuHa Mama ox 1,17 Cgﬁ' 3axBasbyjyhu CB0jOj BEIMKO] TYCTUHU U IETOHALIMOHUM ItepdopmaHcama,
OBa jefnbemha MMajy Behy ynorpely u mpuMeHy oJl APYTuX U Hajuenrhe ce KopucTe Kao CeKyHAapHU
excrosupu.*’ %

Ha ciukama 26 u 27 je gara 3aBUCHOCT Op3MHE JIETOHAIMj€ U JE€TOHAIIMOHOT MPUTHUCKA O] TYCTUHE
KpHCTaja 3a IeBeT BUCOKOCHEPIeTCKUX jeIUbCHA.

10.00 p-CL20
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9.50 RDX °
900 PETN ()
° d ° °
8.50 BTNENM
— 200 TNF FOX.7
¥
2 750 TNT o
A 7.00 o TNB
6.50
6.00
5.50
5.00
1.60 1.65 1.70 175 1.80 1.85 1.90 1.95 2.00
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Crnuka 26. Besa usmelyy 6p3une aeronanuje (D) u excriepumenTtanue ryctune kpucrana (d) 3a TNT,
TNB, TNF, PETN, RDX, FOX-7, HMX, BTNENM u CL-20 ekcrio3use.

Ha oBuM cnukama cy ynopeheHe ekcrepuMeHTaqHEe T'yCTUHE BHCOKOEHEPTeTCKUX jelUbermha ca
Op3MHOM JIETOHAIIM]j€ U JIETOHALMOHUM MPUTUCKOM KOjU Cy M3padyHaTH Ha OCHOBY jefHadnHa (9) u
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(10). U3 oBux pe3ynarara MOKEMO 3aKJbyUHUTH Ja BUCOKOCHEPTETCKA jeIUH-EHha KOja MMajy BEIIUKY
TYCTUHY Y€CTO MMajy W BEJIMKY Op3WHY JETOHAIlMje W JIETOHAIMOHM MpUTHcak. Kaga ekcrio3uBu
MMajy TPUOJIMKHY TyCTHHY KpHCTaa, OYEKMBAHO je J1a MMajy W mpuoOamxHe nepdopmance. Ha

npumep, TNB u TNF umajy ryctuny kpucraia koja uznocu 1,76 u 1,77 cgﬁ’ a IbUXOBE JICTOHAIIMOHE

nepdopmance uznoce 7,53 u 7,57 kTm u 248 u 251 kbar, penom. C npyre crpaHe, HEKU €KCILTIO3UBU
umajy Behe nepdpopmance on ouekuBanux. Ha mpumep, PETN u TNB umajy npubmmxHy TycTuHy
Kpucrasa oko 1,76 Cgﬁ, MehyTum, Op3uHa neToHanyje u AeroHanronu nputucak 3a PETN je Behu 3a

1,12 kTm u 79 kbar nero xog TNB. Cninuno ce npumehyje u kom HMX u FOX-7 ekcruiozuBa. Hanme,
HMX u FOX-7 umajy rycruny 1,89 u 1,88 Cgﬁ’ penoM, A0K Op3MHA JETOHALMjE U JCTOHAI[MOHU

nputucak uzHoce 9,13 kTm u 381 kbar 3a HMX, a y cinyuajy FOX-7 cy mame, u uzHoce 8,61 kTm u
338 kbar.> 60 61
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Crnuka 27. Be3a usmelyy aeronanuonor nputucka (P) u ekcnepumenTanHe ryctune kpucrana (d) 3a
TNT, TNB, TNF, PETN, RDX, FOX-7, HMX, BTNENM u CL-20 excrno3use.

g . km
JlaHac ce eKCIUIO3UBU ca TYCTHHOM mpeko 1,90 p—c Op3uHoMm neronaruje Behom ox 9,00 —~H

JI€TOHAllMOHUM TpuTHCKkoM Koju je Behm ox 300 kbar cmarpajy eKcIulo3uBHMa OAJIMYHUX
nepdopmancu. Takeu npumepu cy B-CL20 1 HMX ekcruio3uBu. 3axBasbyjyhu oBUM ocoOuHama u

BenuKkoj edukacHoctH, B-CL20 MMa NpUMEHY y BOJHUM €KCILIO3MBMMA M pakeTHUM ropusuma. > 6%
61

1.2.6. OceT/bUBOCT HAa MEXaHUYKY HHULHMjALU]Y

BucokoeHneprercka jenumemna Koja uMajy 1oope nephopmance u e(hpuKacHOCT, YECTO Cy OCETJhUBA Ha
MEXaHWYKe, CJICKTPUYHE WM JIpyre CTUMyJaHce. BucOoKoeHepreTrcka jequmema Mopajy aa Oymy
OCETJbUBA HA CIOJhAIIHE CTUMYJIAHCE Ja OU JIONUIO J0 €KCIUIO3Hje, allid He NMPEeBHILIE OCeTJbUBA /1a
He OM JONUIO /0 HEXEJbeHHX JieToHaruja. JleroHaOMiHOCT je BeomMa KOMIUIEKCHa OCOOWHA
BHCOKOEHEPIeTCKUX jeINbEha U TIOHEABHO je IPOoleHhUBaHa caMO EMITUPH]CKUM METoAaMa Uil je
NOTIYHO 3aHeMapuBaHa.’’ MelhyTuM, JaHac je BMIE IpOyyaBaHa Ja OM ce CIIpedmiie ClaydajHe
Hecpehe.

JIeTOHaOUITHOCT OMNHUCYyje KAaKBOM JIaKONOM BHCOKOCHEPIeTCKa jeAMbCHha TMOMJIEKY IMPOIEeCy
HEeXXeJhEHE JIETOHAIM]€ HAKOH IITO Cy M3J0KEHU CIy4ajHUM CTHMYJIaHCHMA Kao IITO Cy MEXaHUYKHU
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yaap, Tpeme, €JIeKTpUYHA BapHMIA, TOIUIOTA, OTBOPEHM IUIAMEH M CIMYHO. MoXke ce OApeauTH
eKCIIEpUMEHTATHUM METOAMa UIIH CE TIPEABUAETH TEOPHjCKUM TIpopauyHuMa. *6

JlBa Haj3HaYajHIja CTUMYJIaHCA KOja JOBOJIC /IO €KCILIO3Hje Cy MEXaHUUYKH yap U Tpewe. Kao mro je
MIPETXOJJHO TOMEHYTO, OCETJEUBOCT Ha yIap OAroBapa BUCHHU ca Koje Ter oapeheHe mace, Tpeda na
najHe Ha y30paK IpH yeMy je BeposaTHoha ma he mohu 1o netonarmje 50%. *- 57 OcersbuBocT Ha
tpewe (F) ce onpehyje kama ce kpuctanu koju cy mehycoOHO cliMyHE BEIMYMHE, U3JI0KE TPEHY
mmehy 0,5 u 360,0 N, a Mepu ce HajMamba cuia Koja MHUIUPA IETOHAIH]Y y30pKa.*

[IpeMa TOME KOJIMKO Cy OCETJBMBH Ha MEXaHHYKE CTHMYJAHCE, MOXXEMO Ja pa3iHKyjeMo
BHCOKOOCETJbUBE U HUCKOOCETJbUBE eKCII03uBe. OHU E€KCIJIO3UBH KOJU Cy BPJIO OCETJHUBHU Ha Oap
jeaH CTUMYJIAHC, C€ CBPCTaBajy y BHCOKOOCETJbHBE ekcIuiosuBe. [Ipema oBoj mogenu, PETN, (-
HMX u B-CL-20 cy Bpio ocetsbuBH, 10K je TATB HUCKOOCET/bUB €KCIUIO3HB.

Ha crutu 28 cy nmpukasane 0CET/BUBOCTH Ha YIap U TPEHE 32 JIEBET BUCOKOCHEPTETCKUX jeIUbCHA.

500
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m 1.1 |
.

PETN p-Cl-20 RDX p-HMX FOX-7 TATB
EHs ®F

Hso [em]. F [N]

N
(=R -]

Cruxka 28. OcerspuBoct Ha yaap (Hso) u peme (F) 3a PETN, B-CL-20, RDX, B-HMX, FOX-7,
TNF, TNB, TNT u TATB ekcrosuse.*®-47- 2

MehyTtum, Tpeba UMaTH y BUAY A2 je BEIUKHU Opoj BUCOKOEHEPIeTCKUX jeIUbECHha BPJIO OCETIHUB Ha
JeIHYy BPCTY CTUMYJIaHCa, JIOK j€ HCTOBPEMEHO HEeOCETJhUB Ha Apyre. Tako cy, Ha mpumep, FOX-7,
TNF u TNB excrio3uBH Bpio oceTsbuBM Ha Mexanuuku yaap (Hso BpeqHoct usHoce 72, 87 u 100
cm, pelioM), ajii Cy CKOpO MOTIYHO HeoceT/huBH Ha Tpeme (= 353 N) (cnuka 28). C apyre cTpaHe,
CL-20 je Bpio ocetsbuB Ha ynap (Hso u3nocu 14 cm), anu je ymepeHo ocetsbuB Ha Tpeme (F je 96
N), 1ok je TNT ymepeno ocetspuB Ha yaap (160 cm), a HeoCeTI/HUB Ha Tpembe (ciuka 28).

300r Tora ce BUCOKOEHEPreTCKa jeIMbeha MOTY IpyIICaTH y TPH IpyIie: MpUMapHe eKCIUI03UBE KOJU
MMajy BEIMKY OCETJbMBOCT Ha 00a CTUMYyNaHCa, CEKyHIapHE EKCIUIO3UBE KOjH UMajy YMEpeHY
MEXaHUUYKY OCETJbMBOCT M CEKYHJAapHe €KCIUIO3MBE KOjU Cy HEOCeT/bMBH Ha 00a CTHMYyJaHca.
Omnoso(Il)-a3ua, Ha mpumMep, UMa OCETIHUBOCT Ha yaap, oko 2,5 J, Tpeme oko 1N, Te mpumnajaa mpeoj
IpYIH eKCIUIO3MBa. Y JIpyTy IpyIy cy cBpcTanu cienehu cexkynaapuu excruosusu: PETN, B-CL-20,
RDX, B-HMX, TNF, TNB, TNT u FOX-7. OBu €KCIUIO31BH UMajy BEJIHUKY IO YMEPEHY OCETJHUBOCT
Ha o0a ctumynanca (o1 4 10 40 J, onnocHo ox 10 mo 360 N). YV tpehoj rpynu ce Hanazu TATB koju
MMa Majly OCeTJBHBOCT Ha 00a ctumynanca (IS > 40J, F > 360 N). 46-47-62

OBakBe penaiyje /1ajy MOryhHOCT 3a pa3Boj €KCIIJIO3MBa Ca Pa3InYUTUM JAETOHAIIMOHUM O0COOMHaMa.

[Topen HaBeneHNX 0COOMHA, BAKHO j€ HATIOMEHYTH J1a IETOHAOMIIHOCT €KCIIJIO3UBA MOXKE 3aBUCUTH
U O MOJIEKYICKE CTPYKType jedumema, Mopdoioruje Kpucrtama, aedexra y KpHCTamy,
EKCIIEpPUMEHTAITHUX YCJI0Ba TP KOjuMa ce ofpel)yje 1eTOHaOMITHOCT, KapaKTepPUCTHKA YIIOTPEOJbEeHE

33



ompeme u apyro. ¢ ¢ Ha mpumep, HMX ce Moxke CHHTETHCATH y BHAYy YeTHPH pPa3IMuHTA
nonumopda u 1O ¢y o, B, v u 0 nomumoppu. OBe momuMopdHE CTPYKType HUMajy pazIHuuTy
OCETJPUBOCT Ka JICTOHAIU]U jep MMajy Pa3Iu4uTy T€OMETPH]y U KOH(opMaIujy MOJeKysa, Kao 1
Mopdororujy kpuctana. Ha npumep, KpuctaiHe CTPyKType Koje OAroBapajy noaumMopdy o u f umajy
OCETJBUBOCT Ha yaap y oncery ox 5 1o 50 u o 31 10 32 cm, penom, T0K CTPYKType KOje OAroBapajy
nonuMopduMa y 1 § IMajy OCETIFUBOCT Ha yaap y omcery on 6 10 25 u ox 6 1o 12 cm, penom. Hanme,
noauMopdu Yy u & Cy BeOMa OCETJbMBH Ha MEXaHWYKH ynap, OK Cy moaumopdu o u B ymepeHo
OCETJbMBU Ha yAap IITO IOKa3dyje Ja reoMeTpuja M KoH(OpMaIija MOJEKYylIa y KPUCTAIy MOXKe
3HAYajHO JIa YTHYE HA OCETJLUBOCT BUCOKOEHEPTETCKHX jenEemha. >

JlonatHo, 3a ucre nomMopdHe CTpyKType ce Mory nooutH pasnuaute Hso BpenHocTr 300r pasimke
Y BeIMYMHH KpUCTana Koju cy kopumihenu mpu muxosoMm oxapehupamy.®’ Benmumna xpucrama
3HAYajHO JONPHHOCH OCETJFUBOCTH KPUCTaJIa Ha yAap IITO MOKa3yje Aa Cy eKCIepUMEHTAIHH YCIOBU
IpU CHHTE3M KpHCTala jeIHAKO BakaH (DakTop KOjU yTWYe HAa OCOOMHE BHCOKOCHEPTeTCKHX
j[S1171:39: X0

1.2.7. YTHuaj MOJIeKyJICKe CTPYKTYpPe HA 1eTOHAOUIHOCT BUCOKOCHEPIreTCKUX
jerumbemna

HcTpaxkuBama Cy TOKazaja /a jeé OCEeTJbMBOCT Ha MEXaHWYKH y/Iap IOBE3aHa Ca MOJEKYJICKOM
CTPYKTypOM eKcIIo3uBa. [Ipema TOMe, HCIUTHBAKEM jadylMHE BE3a MOXKE C€ TPOLCHUTH U
OCETJBMBOCT Ha ynap. Hajcrmabuje Be3e y MOJICKyIly Cy CKJIOHE JIaKOj TUCOIHjalUjU KOja ce cMaTpa
Haj3HAYajHUjUM KOPAaKOM TOKOM JIETOHAIHje. 300T Tora ce OCETJbUBOCT Ha yIap MOXKe MPEIBUICTH
Ha OCHOBY CHEpruje mucolvjanuje Hajcmabuje Bese. OBe Be3e ce 4eCTO HA3WBAjy W ,,0KHIAYU
neronanuje”. Kon HuTpoapomarnyHux ¥ HUTpoanudaTuuHux excruio3usa 1o cy C-NO: Bese, Ko
HutpamMuHckuX N-NO2, xog Hutpoectapckux O-NOz, a kon opranckux asuga N-N; Bese. Kana cy
BHUCOKOCHEPIeTCKH KPHUCTAIM W3JIOKEH YIapy, TPCHY, CICKTPUYHO] BaPHHIIM WJIA HEKOM JPYyromM
CTUMYIIAHCY JIOJIa3H JI0 CMHUIama KPUCTAIOrpad)CKUX paBHU M HAKYIUJbaa TOIUIOTHE CHEPrHje Y
JIOKaJTHUM Tadkama y Kpucrany. KoMnpecuja KpucTajiHe pelieTke U HaKyTJbakbe TOIUIOTHE CHEPTH]e,
mpemMa OBOM MEXaHH3My, MOXKE J[a H3a30Be CTPYKTYpHE IIPOMEHE Y KPUCTAIHO] PEIIETKH KOje TOBOJIC
0 nosehama MHTeH3UTeTa BUOpalMje Hajciabuje Be3e y MOJeKyIly U HmheHe auconujanuje.’

Ha crunu 29 je mpukaszaHo kako Opoj HUTPO cynctuTyeHara yrude Ha jaunHy C-NO2 u N-NO; Bese
KOJI HEKOJIMKO U3a0paHuX HUTPOATUPATUIHUX, HITPOAPOMATUYHUX U HUTPOAMUHCKHUX MOJIEKYJIa.

75

AH [298K_ keal/mol]
g m & H & 538 % 2

1 2 3
Bpoj HETpO rpyma

® HaTpoaandaTHYHH Mo1eKy.1H  ® HHTpoapoMaTHYHH MoIeKy1H © HETpaMHHCKH MOJIEKY.TH
Crnuka 29. Ytuimaj 6poja HUTpO CynicTHHTYeHaTa Ha eHTtannujy auconujaiuje C-NO2 u N-NO» Bese;

enrannuja quconujanuje C-NO2 unu N-NO2 Be3a cy uzpauynare B3PW91 meronom u 6-
31++G(3d,2p) 6a3HUM CKYyTIOM.
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[Ito je Behu 6poj HUTPO CyICTUTYyEeHATa KOJl HCIIMTUBAHUX MOJICKYJIa, OBE Be3e Cy clabuje (Cimka
29). Hajseha enepruja muconmjanuje je u3pauayHara 3a C-NO; y 1-HUTpoMmeTaHy, JIOK je HajMama
n3padyHara xop 1,3,5-tpuautpodensena u 1,3,3-tpunutpoazeruauna. [lopen Tora, ca ciauke 29 ce
Moxke npumetutu 1a cy N-NO:2 Bese ciadbuje on C-NO». 360r Tora cy monekymu ca N-NO> Bezama
OCETJHMBHjH U JIAKIIE eKCIUIONPAjy O OCTAIMX BUCOKOEHEPTeTCKHX jenumema.’? ¢ RDX, HMX u
CL-20 umajy cmabe N-NO> Besze u Bpino cy ocersbuBu Ha ymap.S 62 % 3a pasnuxy on mux,
HUTpPOAPOMATHYHU MOJIEKYNH, kao mTo je TATB ekcruo3us, umajy ymepero jake C-NO> Bese u
yMepeHy MM Majly OCceTJbHBOCT Ha yaap (cimka 30).%4
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Cmuxa 30. ITopeheme enepruje quconujanuje Hajcmadbujux C-NO> u N-NO» Be3a (E) n
ocetsprBocTH Ha yaap (Hso) kom RDX, HMX, CL-20, TNB, TNT u TATB excruo3usa.**

W3 oBux pe3ynrara ce yoyaBa M BEJIMKO cllarame u3Mel)y BpeaHOCTH eHepruje auconujamuje 3a C-
NO: u N-NO2 Beze 1 oceT/bHMBOCTH Ha yaap. To moTBpl)yje 3Ha4aj eHepruje Jucolujanmje y mpoueHH
OCETJFUBOCTH OBHX E€KCIUIO3UBA.

JlomaTHu HaYMH 32 TEOPHjCKY MIPOIEHY OCET/FUBOCTH Ha MEXaHWYKH yIap je pauyHame Bubeprosux
unaekca (WBI) 3a Beze koju cy okugauu netonanuje. WBI BpegHocTu ce Mory ymoTpeOuTH 3a
MIPOIICHY jaurHE Be3€ M YTBPHHUBAE KOje Be3e ce MPBE PACKUIA]y Y BUCOKOCHEPTETCKOM MOJIEKYITY.

Ha ciunm 31 cy npukazanu %WBI 3a Hajctabunnuje kondopmaruje RDX, HMX, TNB, TNT u
TATB monekyna. %WBI ce yraBHoM cnaxy ca ekciepuMeHTaaTHuM Hso BpeaHocTHMA 1ITO UX YUHU
J00puM 3a MpoLEeHY OCETJbUBOCTH Ha yzap.
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500 Noz 15

400 10

s s
= 300 5o
T p-C-NO2 §

200 a-N-NO2 * C.NO2 3 0

. 2
100 eN-NO2 o N NO2 . 5
0 FEeEEN-NO: W -10
RDX HMX TNB TNT TATB

HHso ®%WBI © %WBI

Cnuxa 31. ITopehemwe ocerspuBocTy Ha yaap u Bubeposux nnaekca (WBI) 3a Hajcnadbuje C-NO2 u
N-NO; Beze.®
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CnuyHo Kao U eHepruje auconjanyje Beza, 1 WBI npensubajy makme packugame N-NO»> Hero C-
NO: Bese.

Ha ocroBy WBI BpennocTu ce moxe o0jacHuTH 1 Benuka ctabmiHoct TATB 3a koju je u3padyHara
ckopo 15% Beha WBI ox Bpennoctu 3a 1-uutpo6ensen. WBI BpenHoctu cy 3HauajHo Behe kaaa cy
B€3€ OKHJIau JIETOHAIMj€ YKJbYUCHE Y HEKOBAJICHTHE MHTEPAKIHje K0 LITO Cy WHTPAMOJICKYIICKE
BononnuHe Be3e. I[Ipema tome, WBI wunHzmekcu ce Mory KOPHUCTHTH M 3a IMPOLEHY YTHIIAja
HEKOBAJICHTHUX WHTEPAKIIHMja Ha OCETJHUBOCT Ka JETOHAIU)H IIITO UM Jaje Mally MPETHOCT Y OJHOCY
Ha eHeprujy aucormjarnuje.®’

MehyTum, 0ceTJbUBOCT Ha yAap MOXeE Jia 3aBUCH U o1l ocobuHa y3poka. Ha mpumep Hso Bpennoctu
3a TNT mory 6utu 160 1 98 cm y 3aBECHOCTH 0j1 HauMHa Ha Koju cy oapehene.®* % Crora ce one ne
Mory ynopeautu ca WBI Bpennoctuma. Ciauuno tome, WBI BpenHocTu ce jomie ciaxy H ca

ocerspuBoIIhy Ha eeKTPHYHY BAPHHMILY jep OHA Takohe 3aBHCH Oj1 yCI0Ba IpH KojuMa ce onpehyje.t
66
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Crnuka 32. Tlopehewe BubeproBux uHIeKkca U €HEpruje AUCOLU]jallH]e 3a Be3€ OKUIa4e IeTOHAIH]e
xox 1eT excrutosusa: RDX, HMX, TNB, TNT u TATB.%

Ca cnuke 32, moxemo youutHn ciarame usmehy %WBI u enepruje aucouujanuje xon Behune
eKCIIJIO3MBA.

1.2.8. YTuuaj tomnore koja ce ocjio0aha npu neTroHanuju Ha 1€TOHAOMJIHOCT
BHCOKOEHEPIeTCKUX jeINibeHha

Hutpoamudtiunu excrno3usu kao mro cy -Cl-20, PETN, RDX u HMX cy Bpio ocersbuBH Ha
MeXaHUUKHU yaap 1 ociaobalajy BeTUKy KOIMYMHY TOIUIOTE TOKOM ekcruiosuje. CynpoTtHo Tome, TNB,
TNT, TNF u FOX-7 excro3uBu ocinobahajy Mamy KOIHYUHY TOIUIOTE, UMajy YMEPEHY WM HUCKY
oceTJbuBOCT Ha yaap (cnuka 33). C 003upoM Ja je HUCKA OCETJHUBOCT Ha yap MokesbHa 0coOuHa
€KCIUIO31Ba, Haj0oJbe je AM3ajHUpaTH UX TaKo Ja TOKOM €KCIUIo3Hje ociiobalhajy Mamwy KOJTUUHHY
TOIUIOTE ¥ YTJbEHUKOBUX OKcuaa. Mnak, eKcrio3uBu Mopajy Jia ocinobalajy 10BOJBHO TOILUIOTE 1a Ou
nManu 3a10BosbaBajyhe nmepdopmance. Taksu cy, Ha mpumep, TNT, TNB u TNF ekcrno3uBu koju

nMajy nephopmance: 7,01kTm u 207 kbar, 7,57 kTm u 251 kbar, 7,53 kTm u 251 kbar, penom, u TokoM
eKkcIio3uje ocyobdahajy ymepene konmmuuny torsiore (5400, 5690 u 5360 ll:—fg, penom) 300T yera ce jorr

YBeK yNoTpe0sbaBajy Kao CeKyHIapHH eKCIIo3HBH. Y
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Crnuxka 33. [lopeheme oceTJbMBOCTH HAa MEXAaHWYKH yIap U KOJTHYUHE TOIUIOTE Koja ce ociobaha
npu excriosuju 3a p-C1-20, PETN, RDX, HMX,TNB, TNT, TNF, FOX-7, NTO excmiosuse.*’

1.2.9. YTuuaj ryctuHe ¥ 1eTOHA0OMIHOCTH BUCOKOCHEPIeTCKHUX jeAHHbeHha

I'yctuna kpucrana takole yTude Ha JeTOHAOMIHOCT BUCOKOCHEPTETCKUX jennberba. [lopen yruiaja
Ha nepdopmance, crietinpuyHa Besa je nponahena u usmel)y 1eToHaOMITHOCTH U TYCTHHE TTaKOBamka
MOJIEKYJIa y KpUCTaJIHO] pemieTku. Hamme, mto je Behu mpasaH mpocTop y KPHCTAIHO] PEIIETKH,
T'YCTHHA je Mama. bynyhu na ce BUIIak yHyTpalllkhe eHEpruje, KOju ce HaKyIJba MPU MEXaHUYKOM
yaapy MoXe Ja Ce CKIAJUINTATH Y BHIY TpaHCIATOpHE WJIM BHOpPAllMOHE EHEpruje,
BHCOKOCHEPIeTCKA JeIUbCHha Cy Makbe OCETJbMBA HA yap KajJla OCTOJH BHILE MIPA3HOT MPOCTOpa y
kpuctary. Ha oBaj HaunH ce Moxe 00jacHUTH Be3a n3Mel)y IeTOHAOMIIHOCTH M TIPa3HOT MPOCTOpa y
KpPHCTaTy OJHOCHO I'yCTHHE HEHUTPOAMUHCKUX BUCOKOGHEPTETCKHX jeIuHbema. o

3a Teopujcko npenBuhame Mpa3HoT MpocTopa y Kpuctainy (AV) Mory J1a ce KOpUCTe mapaMeTpH KOju
ce HM3padyHaBajy Ha OCHOBY MOJEKYJICKOT E€JIeKTPOCTaTHUKOr moreHiujana. Ilpasan mpoctop y
KpHUCTATy MPeJICTaBiba pa3uky usMel)y epexTuBHe Moiekyicke 3anpeMune (Vefr) kKoja je oapehena
Ha OCHOBY T'yCTHHE KpHUCTalla U TEOPHUjCKHU H3padyHaTe 3allpeMHHE MOIleKyNa y racHoj (a3 Ha
€JIEKTPOHCKO] rycTrHH Koja u3HocH 0,002 a.u., amu monekaa u 0,003 a.u., u ce pauyHa mpema uspasy:

(11) AV= Vet -Vo,002.%”

OBe BpPEAHOCTH CE 3aTUM MOTY UCKOPHCTUTH 3a TEOPHjCKO M3padyHaBame Hso Bpennoctu. Cneneha
¢dopmyna (12) 3ajenno ca popmynama (13) u (14), mpukasyje kako ce Moxe u3pauyHati Hso BpeHOCT.
Ja 6ucmo nobwmim 60sbe pesynrare hopmMyria je KOpUTroBaHa 3a YTUIIA] PA3HOT MPOCTOPA Y KPUCTAITY:

(12)Hgo = aVAV + B-v- 02 + Y

pu 4eMy Ccy o, P U Y KoHcTaHTe koje u3Hoce 234,83, 3,197 u 962,0, penom, J0K je 0%, yKyHaH
€JeKTPOCTATUYKN TIOTEHIIMjaJl KOjU j€ 30Mp TO3WTUBHOT M HETATUBHOT EJIEKTPOCTATUYKOT
MOTEHIIM]jajia Y KpUTHYHUM TadKama y MOJIEKYITy U padyHa ce IpemMa u3pasy:

(13) 6%, = 0% + 02,

a 'V je paBHOTE)XHU IapaMeTap KOjH ce pauyHa IpeMa H3pasy:

2,2
(oo
14)yv=—"F—1=9
(14) (c2+02)2
Benmuka ryctmHa kpucrana gompuHOocH OosbMM mepdopmaHcama, add M MamOj CTAOWIHOCTH
BHCOKOCHEPTeTCKUX jenumema. CTora, OBO je joIl jedaH MpUMeEp KOjU MOKaszyje na usMehy
JETOHAIIMOHUX NephOpMaHCH U JETOHAOMIIHOCTH MOCTOJU N3BECHA HEKOMITATUOUITHOCT.

37



MehyTtuMm, cTyauje cy mokaszajie Ja MnpaszaH MpoCTOp Y KPUCTAITHO] PEIICTKH UMa Mamd yTHUIA] Ha
OCETJPUBOCT Ha yZap KOJ HUTPOAMHUHCKHUX jelUbeHha. Y HUTPOAMHUHCKHM jeIUE-CHUMA CE jaBJbajy
BOJIOHMYHE BE€3€ KOj€ OrpaHMYaBajy TPAHCIALM]Y U BUOPAIH]Y MOJICKYJIA U TUME CMamby]y HUXOBY
neToHaOmIIHOCT. BomoHMYHE Be3e HCTOBPEMEHO UMajy U Jipyre eekre kojuMa nornpuHoce nosehamy
CTAaOMJTHOCTH BHUCOKOCHEPTeTCKUX MOJICKYJa, IITO j& JOII camMO jeAHO O O0jallmkbemha Mambe
OCETJbMBOCTH HUTPOAMUHCKHX BHCOKOEHEPTETCKUX jeuHerba. o

Hapasno, 10 cana cioMeHyTH (haKTOpu HUCY JIOBOJHHH 32 TEOPH)CKO MpenBul)ame 0CETJbUBOCTH Ha
yaap Beh ce mopen muUX y 003up Mopajy y3eTH W AoAaTHH (aKTOpU KOjU yTHUY Ha KPHUCTATHO
nakoBame. Tek Taja ce MOTy YIOTIYHUTH CBU 3aKJbYYIIH O OCETJLUBOCTH Ha yJIap.
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1.3. IlpumMeHa KBAaHTHOXEMHUjCKUX MeTOAA 3a onpehuBame
AE€TOHAOMIIHOCTH BUCOKOCHEPIeTCKHUX jeNHbeHha

1.3.1. KBaHTHOXeMHjCKM NPUCTYN npeaBnhamy 1eTOHAOMIHOCTH
BHCOKOEHEPreTCKHX jeniberba

CaBpeMeHH TNPHCTYI Pa3BOjy BHUCOKOCHEPreTCKUX jeIUIbEHa 3axTeBa Oe30eqHMje, SKOJIIOIIKH U
€KOHOMCKHM NPUXBAT/BHBH]E€ U HUCIUIATHBHjE MOCTYIKE 3a MPOU3BOAKY M UCIUTHBAKE 0cOOMHA. Y
CKJIaJy ca THM, jaBjba ce M NOTpeda 3a MeTojamMa Koje HE 3aXTeBajy EKCIEPHMEHTAJIHE WU
eMInupHjcke mojatke Beh ce 3acHMBajy caMO Ha TEOPHjCKMM NpUHIMNKAMA. 300T TOora ce
KBAaHTHOXEMH]JCKE METOJIe CBE BHUIIE YNOTpeOsbaBajy 3a mpenBubame 0COOMHA OBUX jEIUILCHA.
[ToceOHO OHIIA Kasia Cy Y MUTakby NOTEHIMjaJTHA €KCIUIO3UBH KOjH jOII YBEK HHCY cuHTeTHcanu. Ha
OBaj HAUMH CE MOCTIDKE U e(pUKacHM]ja MPOU3BOAIA U MPOYYaBAhe BUCOKOCHEPTETCKUX jENbCHHA
Jep ce CHHTETHIIy caMO OHa jeJMbEHha KOja IpeMa TEOPHjCKUM HCTPAKUBAKBbHMa MMajy TTOBOJHHE
ocobune.*®

CaBpeMeHa HCTpaXHBamba Cy MOJjeTHAKO YCMEpPEHa y MPAaBIly TEOPHjCKUX KA0 M EKCIICPUMEHTATHIX
METOo/Ia JETOHAIIMOHHUX NPePOPMAHCH U ICTOHAOMITHOCTH BHCOKOCHEPTETCKHUX jeIUbEha IPU YeMy
KBaHTHOXEMH]CKH TIPOpadYyHHd MOTY Ja Jajy MOJaTke O TeOMETPHjH, EIEKTPOHCKO] CTPYKTYpH,
PEaKTUBHOCTH U TEPMOANHAMUYKHM 0COOMHAMa BUCOKOCHEPTETCKUX MOJIEKYJIa.

1.3.2. IIppMeHa MOJIEKYJICKOT €JIeKTPOCTATHYKOT MOTEHIIHjaJIa 32 MPOLEHY
AEeTOHAOMJIHOCTH BUCOKOCHEPIeTCKUX jeINbeCHhAa

Teopujcke u ekcriepuMeHTallHE MeToae ce Hajuemhe 0aBe oapehuBameM ENEeKTPOHCKE CTPYKTYype
MOJICKYJIa U3 KOje C€ JaJjbe MOXKE JOOMTU EJCKTPOHCKA T'yCTHHA, €JICKTPOCTATUYKH TOTCHIIN]aJIH,
HOMO-LUMO enexTpoHCKH mpena3u U apyre uHpopmalje Koje Cy 3HadajHe 3a MpeaBubame
JI€TOHALIMOHUX OCOOMHA eKCIulo3uBa. M3 eneKTpoHCKe TyCTMHE Ce€ H3payyHaBajy Mare
eJIeKTpOoCTaTUUKOT ToTeHIrjana (hopmymna (15)) xoje mpukasyjy pacroieny HaeJleKTpucama Ha
MOIEKyIICcKoj noBpmuHu. % ¢

(r")ar’
[t/ ~r]|

(A V@) = Tagiz—[°

VY ¢opmynu (15), V(r) npeacraBiba eleKTpOCTAaTUYKY NOTEHIIM]a] MOJIEKya, Za je HaeJIeKTpUCambe
jesrpa aroma A Koje ce Haja3u Ha KoopauHatu Ra, p(r’) je eleKTpoHCKa TYCTHHA MOJIEKyJia Koja
Hajyenrhe uznocu 0,001, 0,002 unu 0,003 a.u. y 3aBUCHOCTH 0f] Tora 3a mTa he ce qabe KOpUCTUTH
n00ujeHe BPeIHOCTH eIeKTPOCTATHYKOT MoTeHnujana. %

MoeKkyncku eneKTPOCTaTHUKHM TOTEHIIMjall, MPEe CBEra, CIYXKU 3a MPOydaBamke HEKOBAaJCHTHHX
WHTEpaKIHja, ajy je laHac Hallao MpUMEHY U y TIpeABulamy OCET/FUBOCTH Ha ylap U MEXaHU3Ma
JIETOHAIIN]€ BUCKOCHEPTETCKUX jeIUIHEIhA.

Kana ce kopucTH 3a UCIIMTHBakHE€ HEKOBAJEHTHUX WHTEpaKIUja, eJIeKTPOCTAaTHUKU MOTEHIHjall ce
n3padyHaBa Ha €JIEKTPOHCKOj ryctuHU koja u3Hocu 0,001 a.u. CiuyHO TOMe, OBa €JIEKTPOHCKa
TYCTHHA j€ HajIIOTOJHMjAa M 3a M3pauyyHaBam€ BPEIHOCTU EJIEKTPOCTATUYKOI MOTEHIMjajla M3HaJ
LEHTPAJHOT pEeruoHa HUTPOAPOMATHUHUX €KCIUIO3MBAa KOJU Cc€ TNpUMEmyje 3a TpeaBubame
OCETJPUBOCTHU Ha ynap. MehyTuM, npeiokeHo je 1a ce mapameTpH 3a Teopujcko npensubhame Hso
BpEIHOCTH M3padyHaBajy Ha Behoj enekTpoHckoj TycTuru (Hajuemthe 0,002 umu 0,003 a.u.).t”

[1o3UTUBHU €NeKTPOCTaTUUKU MOTEHLHjaldl KOJ HUTPOAPOMATHYHUX EKCIJIO3MBA j€ JIOKAJIM30BaH
W3HaJ ILeHTpa apomarhyHor mnpcreHa M u3Haxg C-NOz Be3a, TOK C€ PErMOHM HEraTUBHOT
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eNIeKTPOCTATHYKOT MOTEHIHjajla Hajda3e Ha HUTPO CYNCTUTYEHTHMA, OMHOCHO YCMEPEHH Cy TpeMa
0601y Monekyrna.*®

C npyre crpane, anudaruyHa WIM apOMaTUYHA HECKCIIO3MBHA jEAWCHA MMAjy MPUOIHUKHO
pPaBHOMEPHO pacropel)eH eneKTPOCTaTUYKH TMOTESHIUjall MO 11eJ10j MOJIEKYJCKOj OBPIIMHU H 300T
TOTa Cy Mam€ 0CETJ/bUBA MM HEOCETIFHBA HA CIIOJballlibe cTuMynance. % 68

Crnuka 34. Marma eJeKTpoCTaTHIKOT IMOTeHIHjalia 3a 1-HuTpoOeH3eH (Jieso) u 1,3,5-

TPUHUTPOOEH3EH (AeCHO); IjpBeHa 00ja OIroBapa BPEAHOCTUMA MOJIEKYJICKOT €JIeKTPOCTAaTUYKOT
kcal

mol

. kcal . kcal
noteHiyjana sehum ox +12,55 o KyTa 00ja oxaromapa orcery ox +12,55 10 0,0 o 3evena
. kcal kcal .

00ja ogrosapa omcery ox 0,0 —o 1O -9,41 —op» & TI/1aBa O/IroBapa eJeKTPOCTATHIKOM IOTEHIjaITy

kcal

MambeM o -9,41 —.

mol

Ha cnumm 34 nmpukasaHa je Mara eJIeKTpOCTaTHIKOT OTeHIHjana 3a 1 -HuTpoOeH3eH (ciuka 34, 1eBo)

u 1,3,5-trpunutpobensen (cinuka 34, necHo). EnexTpocTaTwyky MOTEHLHMjan M3HAJ apoOMaTHYHOT

. kcal .
npcreHa y 1-HutpoOeH3eHy je HeratuBaH U usHocu -0,34 —p» 70K je Kozt 1,3,5-TpunutpoOeH3eHa
kcal

mol
MOTEHIIMjal W3HAJ apOMaTHYHOI MPCTEHAa pacTe ca IopacToM Opoja HUTPO CYICTUTyeHaTa Y

Mosiekyay. Ha ocHOBy oBHX BpeaHocTH ce MoOry oOjacHUTH €KCIUIO3uBHE ocobune 1,3,5-
TpUHUTpOOEH3eHa. McTo Tako, M3 BHUX MOXEMO 00jaCHUTH 3alliTo |-HUTpOOEH3€H He IOoKazyje
€KCIUIO3UBHE OCOOMHE.

MO3UTUBAH U U3HOCU 127,33 W3 0BUX BPEAHOCTH MOKEMO 3aKJbYYUTH Ja €IEKTPOCTaTHYKH

70 70

69 L 60

=
o

Fl
37 e E)
2 66 'l-.,_. 40 %
o * tea, 9
ges T SEC 30 fé‘?
O gy
Z ® - 20
63
-
62 10
61 0
NB DNB TNB
codee AH C-NO: %< EP_C-NO:

Cnuka 35. Tlopehewe enranmuje auconujanuje C-NO; Bese (AH C-NO») u enekTpocTarnykor
noteHnujana (EP) usnag C-NO> 3a NG, DNB u TNB; AH u BpeaHocTH €1eKTpoCTaTHIKOT
NOTEHIIMjajia Cy u3padyHaTu TeOpUjCKUM IpopadyyHuma ynotpedom B3PWI1 metone u 6-31G(d,p),
6-31++G(3d, 2p) 6a3HOT ceTa 3a eJIeKTPOCTATHYKHU MOTEHIH]ja, onHocHO 6-31++G(3d, 2p) 3a
enTannujy auconujamuje C-NO; ese.>
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Ha manama eneKkTpOoCTaTWYKOT TOTCHIMjala CE MOXE YOUYHTH TIO3UTHUBHH EJIEKTPOCTATHIKU
noreHnujan u uzHaa C-NO; Bese 300r yera cy oHe Hajcrnabuje Beze y Mojekyny. Ca mopactom 6poja
HUTPO CYICTHTyeHaTa Ha OEH3E€HOBOM TIIPCTEHY J0ia3u J0 ToBehama eIeKTPOCTaTHIKOT
norennujana uzHag C-NO; Be3e u cMamema eHrannuje quconujanyje (Cnuka 35). Enexrpocrarnuku

. kcal .
noteHijan uzHaa C-NO; Be3e y HUTpoOeH3eHy u3Hocu +11,5 %, JIOK je CKOpo Tpu IyTa Behu

nznan C-NO; y TNB (+31,8 K20

HCKOPUCTUTH 3a TPyOy MpOIEHY OCETJbUBOCTH Ha ymap. MehyTum 3a mpenusHHje TEOPHjCKO
M3pavdyHaBame ce MOXe yrnorpebutn cieacha jeqnaunna (16):

JloOujeHe BpeTHOCTH €NEKTPOCTATUIKOT TOTEHITHjaia C& MOTY

(16) Hgq = yo + ae™PVmid 4 cVyy

kcal cmkcal

0 3675 u 63,6485

cm, penoMm, a Viyig ¥ Vmiq Cy pOCeYaH elneKTPOCTATUYKH HOTCHHI/IjaJ'I I/ISHaI[ CBHX C-NOz BE3a y
MOJIEKYJTY X MOTY C€ U3padyHaTH IIPEKO jeHauYnHA (17) u (1 8).46> 66,70

Ipu YeMy cy a, b, ¢ 1 yo koHcTaHTe Koje uzHnoce 189227503 cm, 0,0879

(17) VMid ) 5R et oo 0, 5R
N Qc QN 70

Enexrpocrarnyky MOTEHIMjall je caMo jelaH Of aiara KOjI/I Ce MOTY HCKOPUCTUTH 32 MpPOLEHY
MEXaHMYKE OCETIHMBOCTH BHCOKOCHEPTeTCKUX MoOJieKyna. MelhyTiuMm, Ha MEXaHHYKy OCETJBHBOCT
yTHYE ¥ MHOTO JIPYTUX Pa3IMUUTHX (haKTopa Koje je MOTPEOHO y3eTH y 003up.

1.3.3. Ilpumena eHepruje Jucouujanuje Hajcjaaduje Be3e 3a MPOLEHY
AEeTOHAOMJIHOCTH BUCOKOEHEPTeTCKUX jeINbeha

Hocana je mokas3aHo 1a u3Mel)y MOJIeKyJICKE CTPYKTYPE M OCETJbUBOCTH Ha y/Iap OCTOjH HECYMEbHBA
Be3a. lIpemMa ToMe Kao MHIUKATOpP OCETJHHMBOCTH HA YAap MOXE CE€ HCKOPUCTHTH EHepruja
oucolyjanyje Be3a okugada jaeroHamuje. Ona ce, Takohe, MOKe HU3padyyHATH TOMOhy
KBaHTHOXEMU]CKUX METO/IA.

N3pauyHaBame eHepruje Wik eHTaNI1je IUCOIHjallkje TaKo3BaHe Be3€ OKHJlaua IETOHAIIN]e MOXKXEeMO
00jacCHUTH Ha TIPUMEPY HUTPOAPOMATUYHUX MoJieKyaa rae cy Hajcmaduje C-NO; Bese. Enepruje
muconujanuje C-NO» Be3a ce u3padyHaBajy Kao pa3jivka eHeprije HUTPOapOMaTUYHOT MOJIEKya U
CyM€ €Hepruje paauKaJcKux mpousBoga. Pamumkanckum packumamem C-NO; Be3e HacTajy
apomatuunu (Ar-) u Hutpo (NO2-) paguxanm.’!

’*YU ’
an )

HHTPO pagHKal HHTPOAPOMATHIHH
PagHKAT

|
>
K3

Crnuka 36. I'paduuku npuka3s pagukanckor packuaama Hajenadbuje C-NO2 Bese y TNT monekyy.

Ha cnumu 36 je nmpukazano paaukancko packuaame C-NO; Bese y opro monoxkajy TNT monekymna.
To je Hajcmabuja Be3a y OBOM MOJICKYJTY, @ FbeHY €HEPTH]Y AUCOIIH]jaIlH]e MOKEMO U3padyHaTH MpeMa
cinenehoj jennaunnu (19):
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(19) Ec—no, = Ernr — (Ear + ENO'Z)

npu yemy je Ec_no,eHepruja nucounjaumje Hajenaduje C-NO» Bese, Epyr je kopurosana ZPE (zero
-point energy)’ monexkyna TNT, E,, je eHepruja apomMaTHuHOT pajuKana KopuroBaHa 3a ZPE
BpeHOCT, 10K je Eyo;, je eHepruja Hutpo paaukana kopurosana 3a ZPE Bpennoct. Mehyrum, 3a
packumambe C-NO; Be3e je moTpeOHa eHeprvja ma ce 300r Tora y3uMajy TO3UTHUBHE CHEpruje
nuconnjammje (Ec_no,)- [lopen Tora reomerpuje TNT Monekyna u apoMaTH4HOT U HUTPO PajMKaja
Tpeba na Oydy ONTHMHU30BaHE HEKOM KBAaHTHOXEMHJCKOM MeTomoM. Y Tabenu 4 cy pgare oBe

BPEIHOCTH, MPU YEMY j€ 3a padyHame W onTtummiaiujy ymnorpedssena B3LYP meroma u 6-31G*
6a3Hu cKyI.’!

Tabena 4. Enepruja xoja je kopuroana 3a ZPE Bpennoct kox TNT morsekyina, apoMaTHIHOT U
HUTPO pajiKala, U eHepruja auconujanuje 3a o-C-NO; sesy.”!

Monexyn ZPE 3a TNT ZPE 3a ZPE 3a Eo_c-no,
[Hartree] Ar’ [Hartree] NO; [Hartree] [@]
mol
TNT -884,90938 -679,75219 -205,06338 58,9

Pasnuka wm3mel)y eHepruje u eHTanmmje AMCONMjaIlMje HACTaje jep ce CSHepruja AMCOIUjaluje
n3paudyHaBa Ha 0 K, 1ok ce enrannuja uszpadynasa Ha 298 K. O6e BpeaHOCTH ce MOT'y yoTpeOUTH
3a [POLIEHY OCETJbUBOCTH Ha yJap.

Beh cmo Bupenu na Behm Opoja HMTPO CynCTHTyeHara Ha apoOMAaTHYHOM MPCTEHY IOBOAH O

cMamema eHtannuje auconujanuje C-NO2 Be3e U onakilaBa BUXOBO packuiama (ciuka 35). Oe

k k

cal cal .
BpPEIHOCTH U3HOCE 69 o 32 1-HuTpOOEH3eH U 65 —o 32 TNB 1 Ha OCHOBY BHX C€ MOT'Y 00jaCHUTH

pasirKe y 0CeTJbUBOCTH Ha yaap Kox 1-HutpoOensena u TNB monekyina.

1.3.4. Ilpumena BuOeproBux nHjaeKca 3a npoueHy J1eTOHA0MJIHOCTH
BHCOKOCHEPIeTCKUX jeNHeHha
Jomr jenaH ox HauMHa Jja ce MPOLIEHH jaunHa Be3a okujiaya geroHauuje cy WBI unnekcu. Bpennoctu

WBI unnekca 3aBuce oj pefia Be3e U HEHUX KapaKTepUCTUKa U MOTY c€ M3padyHaTu Ha cienchu
HaAuuH:

2
(20) WBIX—N02 = Zpex quNOz(qu) 5
npu yemy atoM X y X-NO» Besu moxe na oyzne C, N uu 0.9

IIpema dpopmynu (20), WBI unnexcu ce oapelyjy kao 30up KBaJaparta BaH/IWjarOHAJHUX €JIeMeHaTa
Matpute ryctuHe (Dpg).

[Ipennoct ynorpebe WBI wuHIekca y mpolleHH jauMHE Be3e OKMaya JEeTOHAlUje y OJHOCY Ha
€Heprujy AMCOLMjalfje Te Be3€ j€ HM30CTajamhe KBAHTHOXEMH]CKUX IpopadyyHa 3a paJuKajCcKe
¢parmente. TuMe ce MojeTHOCTaBIbY]y MPOPAYYHH M TN HA pauyHApPCKOM BPEMEHY.

[Ito cy Behe WBI BpennocTu, xemujcka Besa je jaua. Mel)yTum, oBe BpeIHOCTH ce yecTo ynopelhyjy
ca BPEIHOCTMMA 3a PeEPEHTHH MOJIEKY] W u3paxasajy ce y npouentuma (%WBIx_yo,). Kao
pedepenTHn Mosekyn Tpeba m3adpaTu MOJIEKYJI Ca UCTHM THIIOM eKciuto3odope ((hyHKIMOHAHE

it ZPE (zero -point energy) je TeopHjcka KOpeKIUja HajHIXe eHEPruje MoJleKysa 3a Buopanuje Ha 0K.
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rpyme Koja Cy OIrOBOPHE 3a €KCIUIO3MBHE OCOOMHE jeUI-EHha), KOjU MMa MCTH THI BE3€ Kao H
WCIIUTUBAHU MOJICKYII, M KOJl KOra aTOMH KOjU Tpajie Be3e OKMIaue, ajdl U JAPyre Be3e y MOJICKYIY,
MMajy UCTy XUOpHIU3AIIH]Y.

Bpennoctu %WBIx_yo, ce 100ujajy kopumhemem cienche popmyie:

WBIx_No2(BME) —WBIx/No2 (PE)
LW = .
(21) % BIX—NOZ WBIX—NOZ(PE) 100,

npu yemy %WBIx_yo, npencrama Bubepro wunmekc 3a X-NO:z Besy y NpOLEHTUMA,
WBIx_no2(BME) je Bubepros umngekc 3a X-NO; Be3y y BHCOKOEHEPIETCKOM MOJIEKYIY, a
WBIx_no, (PE) je Bubepros unzekc 3a X-NO; Be3y y pedepeHTHOM MOIEKyITy.

Hame hemo momohy WBI:_no, TTOKymIaTu 1a uaeHTHPUKYjeMO Be3e Koje Cy ,,0KUIauu JeTOHAIHje
3a Tpu HUTpoapoMatnuHa ekciuiosuBa: TNB, TNT u TATB, npu uemy je kao peepeHTHH MOJEKYI
y3er 1-autpobenszeH (NB). WBI-_no2 32 NB je uspauynara M06-2X/TZVP meromomorujoMm u
usnocu 0,902.9

s o ¥ o o ¥ 9

v D @O o o @
[ i

[ | , ( .
B To . - ,;2) B = F;s) -
o (an oo
Cmuka 37. OntumuszoBane reomerpuje TNB, TNT u TNF rae cy ucnuruane C-NO; Bese
obenexxene OpojeBuma of 1 10 3.

Tabena 5. lyxuna C-NO> Be3e Koja ce Haja3u y opTo wiu napa nonoxajy, WBIq_no, 1
%WBI_no23a TNB, TNT u TNF monekyne koju cy uzpauynata y Gaussian09-NBO nporpamy
(Bepsuja 3.1) M06-2X metomom u TZVP 6aszuum ckymom.®

Monekynu dc-no, [A] dz)ipNoz [A] WBI¢c_no, %WBI¢_no,
TNB 1,458 1,475 0,893 -1,00
TNT (1) 1,482 (1) 1,478 (1) 0,892 (1) -1,11

(2) 1.481 2) 1471 (2) 0.899 (2) -033
TNE (1) 1,478 (1) 1,482 (1) 0,899 (1) -0,33
(2) 1.467 (2) 1.458 (2) 0,935 (2) +3.66
(3) 1.475 (3) 1,464 (3) 0,907 (3) +0.55

Heratusue Bpennoctu 3a %WBI (tabena 5) moka3syjy aa je ucnutuBana C-NO» Be3a ciabuja, a
no3uTuBHE aa je jaua y omgHocy Ha C-NO» Besy y pedepentHom NB. Illto je oBa BpegHocT
neratusamja, C-NO, Be3a y BHCOKOEGHEPIeTCKOM MOJIEKyy je ciabuja.®

Kon TNF monexyma, %WBI 3a opto C-NO> Be3sy (1) uznocu -0,33% na je HajBepOBaTHH]E J1a FETOBa
JIeTOHAIIMja 3all0Ynbe pacKkuaameM oBe Bese (cnuka 37, tadena 5). C apyre crpane, ocrane C-NO»
BE3€ y OBOM MOJIEKYITy MMajy no3utuBHE BpenHoctu % WBI (+3,66% u +0,55% 3a (2) u (3), penom)
na cy oHe jaue ox C-NO; Bese y HurpoOeHzeHy. MHTpamolnekyincka BOJOHHYHA Be3a Koja je
dhopmupana nzmel)y heHOHE U HUTPO TPYIIe j€ HajBEpOBAaTHU]U pa3Jior 3a n3pa3uto jaay C-NO; Be3y
(3). lozutuBue Bpeanoctu %WBI ce Mory ouekuBaTé U KO IPYTHX BUCOKOSHEPTETCKUX MOJIEKYIa
KOjHU Ipajie MIHTpaMOJIeKylicke BogonuuHe Bese. Takohe, dec_no,TIOKasyje u 1a cy oBe Bese kpahe on
C-NO; Beze y NB 3a 0,014 1 0,006 A, pegom.®
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1.4. BononuuHe Be3e y BUCOKOCHEPTeTCKUM jeTUbeHhUMAa

1.4.1. BOIIOHI/I‘lHe BE€3€ Yy IPUMAPHUM U CCKYHAAPHUM C€KCILJIO3UBHUMA

VY KpucTaiuMa BUCOKOCHEPIeTCKUX MOJIEKYJIa MOT'Y TIOCTOjaTH MHTPAMOJIEKYJICKE BOJOHUYHE BE3€ U
jake wiM ciabe NHTEPMOJIEKYJICKE BOJOHUYHE BE3€ KOje MOT'Y /1a yTU4y Ha BUXOBY Ta4Ky TOIUbCHA,
pPacTBOPJEUBOCT Y PA3JIMYMTUM PacTBapauyuMa M OCET/PUBOCT Ha yaap WM Tpewe. VcnutuBamem
yTHIIaja BOAOHMYHE Be3¢ Ha (U3MYKE, XEMH]CKE U JIETOHAIIMOHE OCOOMHE BHCOKOCHEPTETCKUX
Marepujana, TpoHaheHO je Ja MHTPaMOJICKYJICKE BOJOHHMYHE Be3e moBehaBajy MOJIEKYJICKY
CTaOMITHOCT, JIOK MHTEPMOJIEKYJICKe MoBehaBajy €(pUKaCHOCT MaKoBama MOJIEKyJda y KPHCTAIHO]
pelieTku, U 06e JONPUHOCE CMamelby OCET/HUBOCT Ha yAap M Jpyre CIOJballlibe CTUMYIaHce. >
MonupukoBameM MOJEKYJICKE M KPUCTATHE CTPYKTYpE Tako Aa J10Jj1a3u 10 popMupama BOIOHUYHE
BE3¢ MOTry c€ IHM3ajHHpaTd TOKEJbHU CKCIUIO3MBU KOjU WMajy BelMKe TepdopMaHCe U HHCKY
JE€TOHAOMITHOCT IITO OMOTyhaBa BUXOB 0e30e/1aH TPAHCIIOPT U CKIIaIUIITEHHE.

Kama ce y cyceactBo Hutpo rpymne yBene -NH> cyncruryeHt, nonasu 110 ¢GopMHpama
MHTPAMOJIEKYJICKE BOJOHHWYHE Be3e Koja TmoBehaBa MOJEKYJICKY CTaOMIHOCT M CMambyje
JIETOHAOUITHOCT BUCOKOEHepreTcKkor Mojekyna. Ha cnunum 38 cy gare ocersbuBocTH Ha yaap 3a TNB,
MATB, DATB u TATB koje nokasyjy na ca nosehamem 0poja -NH> rpyna nonaszu no nosehama Hso
BPEIHOCTH Y HUTPOAPOMATUYHUM MoJeKyuma. 5% 7% 73

500

X 3NH:

450

400

350 2 NH:
= 300
5
2 250
= 200 1-NH:

q
150 0-NH:
100
0

TNB MATB DATB TATB

B Hso

Cnuka 38. IIpomena ocetsbuBocTH Ha yaap (Hso) ca moBehamem Opoja -NH> cyncrutyenara y
HUTPOAPOMATUYHMM MOJIEKYJIIMA. >

Kaga ce -NH> cynctutyeHTH yBemy y MOJIEKYICKY CTPYKTYpPY HUTPOapOMAaTU4YHOI MOJIEKyJa U
(dbopmupajy HHTPAMOJIEKYJICKE U MHTEPMOJIEKYJICKEe BOJJOHUYHE BE3€, 10Ia3H JI0:

(1) cMamema MO3UTUBHOT €JIEKTPOCTATHYKOT IIOTEHIIM]ala U3Ha EHTPa apOMATHYHOT IPCTEHA
eKCIIIO3HBA,
(2) cMamema IpoMeHe eHTaNHuje GOPMHUPara eKCII031Ba.

Bononnune Beze omoryhasajy na ce TATB monekynu nakyjy cnuaHo kao Ce IpCcTeHOBH y TpadeHy
mro nosehaBa TomnoTHy npoBoasbuBocT TATB ekcruoszuBa. Takole, oHe cMmamyjy MHTEH3UTET
BuOpanuje C-NO; u Ipyrux XeMHjCKUX Be3a, U YKYIHY KOJIMYMHY BUOpAIIMOHE €HEPTHje Y MOJIEKYITY
360r uera ce cMamyje oceT/buBocT TATB ekcrio3rBa Ha MEXaHUYKH yap U Apyre cTumynance.”> '

MehyTtum, ykomuko ce ymecto -NH» yBoau -OH cymnctutyeHt, crepHa oaoujama npeosialyjy Haa
UHTPAMOJIEKYJICKOM  BOJOHMYHOM  Be3oM. Jlomasu 1o  jgecrabuiuzainyje  CTPYKType
HUTPOAPOMaTUYHUX MOJIEKyJla U roBehaBa ce HHUXOBAa OCETJbUBOCTH Ha yaap. Ha ciuum 39 cy
npukaszane ocetspuBocty Ha yaap 3a TNB, TNF, TNR u THTNB excruio3use.
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Crnuka 39. IIpomena ocetspuBoctr Ha yaap (Hso) ca moBehamem Opoja -OH cyrnicturyenara y
HUTPOAPOMATUYHUM MOJIEKYIUMa.

[Ipe cBera, BOmOHMYHE Be3€ MMajy BaKHY YJOTY Y KPHCTAIHO] CTPYKTYPH HUTPOAMHUHCKUX W
HUTPOAQHWJIMHCKUX eKcIUlo3uBa. Ha mnpumep, y KpucramHoj cTpykrypu 1,l-mumamuno-2,2-
JUHATPOETHIICHA, KOjU je mo3Hatuju mox HasuBoM FOX-7, je mponaheno ocam N-H:---O-NO
BOJOHMYHHMX Be3a. JleTalbHMjOM aHaIM30M je mpoHaheHO Ha je KpucramHa crpykrypa FOX-7
cTa0WIM30BaHa TIPEKO JIBE jaKe WHTPAMOJIEKYJICKe M ImecT HHTepMosiekyiackux N-H---O-NO
MHTEpaKIUja Koje ce GopMupajy n3Mel)y BOMOHHMKOBHX aTOMa U3 aMHUHO TPyTIa U KUCEOHHKOBHX aTOMa
u3 HuTpo rpyna FOX-7 monekymna. CBH BOJOHUKOBU M KHCEOHUKOBU aTOMHU Cy OM(PYKOBaHH U Tpajie
nmo xaBe BomoHuuHe Beze. HMuHtepmonekyncka N-H:---O-NO Be3a je ngyxa u cnabuja on
UHTpaMoJieKyicka Bese, a H---O pacrojama nsnoce ox 1,97 A 1o 2,50 A |, nox cy N-H-O yrnosu
uzmely 117,7° n 156,0°. Ha C kpajeBuma FOX-7 monekyna ce Gopmupajy jake MHTpaMoJIeKyJICKe
BOJIOHMYHE Be3€ KOje Ipajie MIeCTOWIaHe MPCTCHOBE Y OKBUPY Kojux nyxkuHa C-C Be3e uzHocu 1,46
A, wro je Bpemnoct usmely jemHoctpyke u asoctpyke Bese (1,54 A um 1,34 A, penom). Opako
noBezann FOX-7 monekynmu ¢hopmupajy ayre 2D ciojeBe ca mpoayKeHOM T KOBYTAIlljoM Koja je
JIOaTHO CTaOMJIM30BaHa MPEKOM HHTEPMOIIEKYICKMX U MHTPAMOJIEKYJICKUX BOJOHMYHHX Be3a. > 78

BonmonnyHe Be3e Cy 3Ha4ajHEe W y CTaOWIHM3alMjU KpUCTaHE CTPyKType 2,4,6-TpramuHo-1,3,5-
tpunutpobenzeHa (TATB). TATB wmonekyn ¢opmupa IIECT MHTPAMOJEKYICKMX M IIeCT
MHTEPMOJIEKYJICKUX BOJAOHMYHMX Be3a. BONOHMKOBM aroMM W3 aMUHO rpyna cy OudypkoBaHH, U
rpajie MHTEpPMOJEKYJICKy M uHTpamosekyincky N-H:--O-NO wunrepakumjy. H---O pactojama kox
WHTPAMOJIEKYJICKUX BOJOHHYHUX B€3a U3HOCE O 1,70A no 1,91A, a xox WHTEPMOJIEKYJCKHUX Be3a O]
2,24A 50 2,41A. AmanusupameM KpucTajiHe CTPYKType HpoHah)eHO je 1a HMHTPaMoJeKyscke
BOJIOHWYHE Be3€ KOj€ Cy MOTIIOMOTHYTE Pe30HaHIMjoM (popMupajy mecrodrane npcrenose, u TATB
MOJIEKYNIM ~ 3ay3MMajy IaHapHy reomerpujy. Bume TATB Monekyna je yMmpexeHO
WHTEPMOJICKOJICKUM BOJIOHMYHMM Be€3aMa y JBOJMMEH30HAIHY CTPYKTypy Koja moxaceha Ha
cTpyktypy rpadena. Mamely mnnanapuux 2D cnojea TATB wMosekyna ce ¢opmupajy
WHTEPMOJIEKYJICKE BOJIOHHWYHE Be3€ Koje CTaOmmm3yjy KpuctaiaHy cTpykrypy TATB excrio3usa.
OnakBa kpuctaiHa crpykrypa TATB ekcruio3uBa Moxe Jja 00jaCHU HEroBy BHUCOKY TeMIIEpaTypy
TOIJBbEA U MaJly PACTBOPJEMBOCT y pacTBapadnma.’> '’

[maBHy ymory y craOuiM3anuju HUTPOECTAPCKUX W HUTPAMUHCKHMX €KCIIO3MBa HMMajy cliabe
unTepmonekyicke C-H:--O-NO unTtepakiyje 300r yera cy BUCOKOEHEPreTCKa jeIUbEeha Kao IITO CY
NG, NC, ETN, PETN, RDX, HMX, CL-20 u TETRYL BucokooceTbMMBH HA MEXaHWYKHU yaap U
npyre crumynance.”®  C npyre crpane, ctabunmnocT kpuctaide crpykrype TNT u DATNT
HUTPOAPOMATHHUX €KCIUIO3MBA C€ TIOCTHXKE JaKUM T-T CTEKUHI HMHTEepaklMjamMa U clabum
unTepmonekyiackum C-H:---O-NO wunrepakumjama, ok kox DATNT, jake uHTpamonexkyicke N-
H---O-NO uHTepakxiyje 101aTHO CMamby]y HEroBy 0CETILHBOCT Ha yaap. '
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1.4.2. BoronnuHe Be3e KO BUCOKOOCET/bHBUX H HUCKOOCET/LbHBHX €KCILIO3HBA

Jlocanaiime CTynuje cy moKasaie Ja BOIOHHYHE Be3e MOT'Y Ja YTU4y Ha OCETJBUBOCT Ha yuap, ajiu
Ta Be3a oIl HHje MOTHYyHO pa3jammeHa. Jake O-H---O, N-H:--O u O-H--*N, u cmabe C-H---O
HHTEPAKIIMje Cy YECTO MPUCYTHE Y KPUCTATHUM CTPYKTYpaMa BUCOKOOCETIbUBUX U HUCKOOCETIbUBUX
BHCOKOEHEPIeTCKUX jennmbemna. % 7

18.00
16.00
14.00
_ 1200

10.00

E [kcal/mol

TATB DATB FOX-7

Crnuxka 40. I[Topeheme enepruje uHTpamMoseKyinckux (cTyouhu pose 60je) 1 HUHTEPMOJIEKYICKUX
(cty6uhu 3enene 60je) BogonnunuX Be3a kox TATB, DATB u FOX-7 excrnosusa.’!

[Ipema enepruju, THTPAMOJIEKYJICKE BOJOHUYHE Be3e Cy jaue o1 mHTepMoieKyinckux. Ha cimumm 40 je
ynopeheHa eHepruja UHTPaMOJIEKYJICKIX U HHTEPMOJIEKYICKUX BogoHUYHUX Be3a koj TATB, DATB

u FOX-7 ekcrno3uBa. Matepmonekyincke N-H: - -O unrepakmmje (2,75- 3,22 lz—zll) KOJl OBHX MOJIEKYJIa

kcal

cy jade o uarepmonexyinckux C-H:--O unrepakuuja kog TNB ekcro3usa (2,25m). 8l
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70.00 ® 899 9.00
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E =
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Cnuka 41. Tlopehewe ykymnue enepruje (E) natpamonexynckux (ctyouhu seyondacte 6oje) u
MHTEPMOJIEKYJICKUX (cTyOnhu 3enene 00je) BOZOHMUHUX Be3a U JIETOHAIIMOHUX neppopmancu (D;
taukuiie miase 6oje) kon TATB, DATB u FOX-7 excrutosusa.’!

Mo:xe ce IpUMETUTH J1a YKyIIHa €eHeprija HHTPaMOJIeKyJICKIX BoToHNUHUX Be3a ko1 TATB u DATB
eKCIIJIO3HMBA 3HAYajHO MpeMalllyje YKyIHY €HepIrujy HHTEPMOJIEKYICKMX BOJOHUYHUX BE3a, 0K je Y
ciyuajy FOX-7 excrno3uBa, yKylHa €HEprija MHTPaMOJIEKYICKUX MPUOIMKHA YKYITHO] €HEpTUjU
MHTEPMOJIEKYJICKUX BOJOHMYHHX Be3a (ciuka 41).81
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Crnuka 42. TTopehemwe enepruje jenHe HHTEPMOJICKYIICKE BOIOHHYHE Be3e (CTyOuhu cBeTo3eneHe
00je), yKyIHe eHepruje CBUX MHTEPMOJIEKYJICKMX BOJOHMYHUX Be3a (cTyOuhu TamMHo3eneHe 6oje) u
netoHannoHux nepdopmancu (taukuie mwiase 60je) kog PETN, RDX, B-HMX u ¢-CL-20
excrio3upa.t?

WHTpaMoneKyacKe U MHTEPMOJIEKYJICKE BOJOHHYHE Be3e Cy OOMYHO cllabuje KOJ BUCOKOOCETIBUBUX

eKCIIJIO3MBA HETO KOJl HUCKOOCET/hUBUX. EHepruje MHTepMOoIeKyncKix BoqoHNnYHNX Be3a 3a PETN,

B-HMX, RDX u e-CL-20 uznoce pexom: 1,27 keal , 1,67 keal x 2,01kcal u 3,22 @,
mol mol mol mol

WM TIPUOJIMKHO BPEJHOCTHMA CHEPrHja Koje Cy M3padyHaTe 3a HUCKOOCETJbUBE EKCIUIO3HBE (CITHKA
42). Mehytum, yKyIiHa €HEpPTrja HMHTEPMOJIEKYJICKIX HHTEPaKIHja KOl HUICKOOCEJbTUBUX EKCIIJIO3UBA

je HCIITO Beha O YKYIIHC eHeerje BUCOKOOCETJLUBUX E€KCIUIO3UBA. Y HaBCIACHUM IIpUMEpHMa CaMO
kcal

IITO j& MaJio Mamhe

YKyIIHa €Hepruja HWHTEPMOJICKYJICKHUX BONOHMYHHMX Be3za kon &-CL-20 um3nocu 23,96 HITO
. kcal
IpeMaillyje BpeTHOCTH KOJI HUCKOOCETJbMBHX eKcruio3uBa (14,88 ol 32 FOX-7).81: 8 MehyTtum, y

HEr0BOj KPUCTAJIHO] CTPYKTYpH HeMa (DOPMHUPAHHMX jAKMX MHTPAMOJIEKYJICKHX BOJOHMYHHUX Be3a,
IITO jé HajBEpOBATHHU]E Y3POK H-EroB€ BEJIMKE OCETJbUBOCTM Ha MexaHnuku yaap. [Ipema Tome,
MOXEMO IMpPETIIOCTaBUTH Jla [IaBHy YyJIOTY Yy CTa0WIM3alUju KpPUCTAlHE CTPYKType
BHUCOKOOCETJ/BMBUX €KCIUIO3MBA HMajy cia0e MHTEpPMOJIEKYJICKE BOJAOHUYHE BE3e, NOK KOJ
HUCKOOCETJbUBUX IVIABHY YJIOTY UMajy jaKe WM YMEPEHO jake MHTPaMOJIEKYJICKE BOJOHUYHE BE3e.

C npyre crpane, Huje Moryhe younTtu jacHy Be3y usMel)y Op3uHe JieToHaluje U jadHe BOJOHUYHUX
B€3a KOJI HaBEJIEHNX BHUCKOOCETJbMBUX M HHCKOOCETJBMBHX €KCIUIo3uBa. M3 D BpegHOCTH KOje Cy
npuKa3aHe Ha ciaukama 41 u 42 ce caMo MOXe MOTBPAUTH JIa BUCKOOCETJBUBHU €KCILJIO3UBU UMajy
sehy Gp3uHy JeToHaLMje o HuCKooceT/buBux.S ! 82

1.4.3. BononnuHne Be3e y noJauMop¢HUM CTPYKTYpaMa BUCOKOEHEPreTCKUX
jenumema

BucoxoeHneprercka jeumemha MOTY Ja UMajy UCTH XEMHUJCKU CacTaB M MOJIEKYJCKY CTPYKTYpY, alld
pa3IUUUTy MOJICKYJICKY KOH(OpMaIujy W KpHCTAIHO TakoBame. OBa mojaBa To3HATa je Kao
noJauMopdu3aM YBPCTHX CYICTAHIM M MPUCYTHA j€ KOA MHOTMX BHUCOKOECHEPIeTCKHMX jeIUbCHA.
Paznuuutn monmumopdu yecto MMajy pazIuyuTe (QU3NYKE M XEMHUJCKE OCOOHMHE, IITO KOJ
BHCOKOCHEPreTCKUX MoIMMopda Moxe TOBECTH A0 BapHjallyja y AeTOHAIIMOHUM NeppopMaHcama u
neroHabunHoctu. Ha mpumep, jake mapanenHe m-m CTEKHMHI MHTEPAKIMje U BOJAOHUYHE BE3€ MOTY
OUTHU MPUCYTHE Y HEKUM MOIMMOphHUMa, a y IpyruMa MOTY J1a U30CTajy. Tako oBe HHTEpAKIIHMje MOTY
Jla CMame OCETJHUBOCT Ha MEXaHUYKH Y/Iap KOJI OHUX MOJIUMOP(HUX CTPYKTypa y KOjuMa ce Hallaze,
i M HUXOBO U30CTajambe MOKe Jia Oy/e y3pok Behe 0CeT/bHBOCTH OBUX JIPyrux.®
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VY nonumopduma mory Aa Oyly NPUCYTHE pa3jiKe y MY>KUHU HEKUX XEMHJCKHX Be3a, MPOMEHE
BaJICHIIMOHUX YTJIOBa M KOH(OpMAIMOHE MPOMEHE Kao IITO je MPOMEHA TOP3MOHOT yIjia YCien
poTanije CylCTUTyeHaTa OKO JeJHOCTpYKe Beze. Maje pasiuke y JyKUHH XEMHU]JCKUX Be3a, Kao U Yy
BPEIHOCTUMA BAJICHIIMOHUX WJIM TOP3UOHUX YIIOBA Yy MOJCKYITY, MOTY JOBECTH JO 3HA4YajHHX
IIpOMEHAa y eHepruju KpucraiaHe pemierke. Ha mpumep, kaaa ce nyxkuna C-C Be3e y MOJEKYIly CKpaTH

wiu npoxysxu 3a 0,02A, Monexyncka enepruja ce npomenu 3a 0,14 % [Ipomene £C-C-C u 1C-C-

C-C yrnoBa nMajy HEUITO MamU YTULA] HA EHEPrUjy KPUCTAIHE PELIETKE, T7Ie Ce 3a IPOMEHY YIia O]

) kcal
2° omHOCHO 5°, peniom, MoJiekyscka enepruja nmpomenu 3a 0,10 onnocuo 0,05 %, penoM (ciuka 43).

Crynuje cy mokasaine Aa ce pa3inuure KoHdopMmaiuyje y MOIMMOPPHHM CTPYKTypaMa MOTy
CHEPreTCKU ONPABIATH YHEEHHUIIOM J1a Pa3jiKe Y CHEPTUjU KPUCTATIHE peiieTke Mel)y pasiuauTum

. kcal
nosmmMop(HUM o0IMIIMMa Hajuenthe uznoce ox 1 o 2 m.“’ 8
0.16
0.14 *
0.12
2 0.10
£
® 0.08
&,
ﬁ 0.06
A
0.04
0.02
0.00
0 1 2 3 4 5 6
A
¢ lyxuna C-C Be3e [A] ¥rao C-C-C [9] A Topsuonn C-C-C-Cyrao [°]

Cruka 43. 3aBUCHOCT IMPOMEHE €HEPrHje OPTaHCKUX MoJieKyia o mpomene y ayxuau C-C Bese,
BaJIeHIIMOHOM Ui Top3uoHoM yriny (C-C-C u C-C-C-C yroBu, peoM); pom0 miase 0oje
MpHKa3yje KOJMKO ce MPOMEHH €Hepruja Mojiekysa kaja ce ayxuHa C-C Be3e npoyKu WK CKpaTH
3a 0,02A, xBaspar HapaHyacTe 60je NpUKa3yje KOIHKO ce MPOMEHH eHepruja MojeKyna kaaa ce C-
C-C yrao npomenu 3a 2°, 10K Tpoyrao 3ej1eHe 00je mpukasyje 3a KOJIMKO ce TPOMEHH €Hepruja
mornekyna kana ce C-C-C-C yrao nmpomeH# 3a 5°; MoIeKyJCKe eHepruje ¢y uspauynare MP2
MeTofoM U 6-31G* 6a3HuM ckymom.

[IpomeHe y KpHUCTaJIHO] WJIM MOJEKYJCKO] CTPYKTYPH BHCOKOGHEPreTCKHX monmMmopda, Takohe,
JIOBOJZIE JI0 pa3jiMKa y KOH(POpPMAIOHO] EHEPTUjU U €HEePTrUju KpucTanHe pemerke. Hajctabunnuja

KoH(opMaIMja MoJIeKya y MOJTUMOpP(HO) CTPYKTypH UMa KOH(pOpMaIMOHY eHepruja koja nuznocu 0
kcal . .

mc—;. AnanuzoMm enepruje B, €, v u { momumopda CL-20, moxkeMo npumeTuTu 1a y ciydajy B-CL-20
noauMopda nprcyTHU KoH(popMep nMa HajcTabuiIHUjy koHpopmanujy. [Topex Tora, € monumopd uma
HajMamkby EHEPTrHjy KPUCTAJIHE pEIIeTKe, IITO Pe3yNTyje HEroBOM HajBehoM TepMOIMHAMUYKOM

cTabunnomhy 1 HajMamkoM AeToHabunHomNy (ciuka 44).34
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Crnuxka 44. Kondopmarmone eHepruje u eHepruje KpUCTalHe pemeTke 3a f3, €, y u { monmumopdHe
crpykrype CL-20 excrio3uBa; ctyouhu 3eneHe 60je npukasyjy pasivke eHepruje €,y u
koH(pOopMepa y mopehemy ca -koH(opmaimjom, TOK TUIaBa JIMHHUjA ca TAaYKHUIIaMa IIpUKa3yje
EHEeprujy KpUcTajHe pemierke 3a B, €, y u { nonumopde; npukazane enepruje cy nzpadynare PBE-D
¢yuximonanom.3*

CnuuHy aHaIM3y MOXKEMO IPUMEHHUTH U Ha nonumopdHe cTpykType exciuiosua HMX, RDX, FOX-
7, TNT u PETN. IIpema TeopujckuM pe3ynraTuMa MpHUKa3aHUM Ha CIUIM 45, HajMamwy €Heprujy
KpHUCTaJIHE peleTke W HajBehy TepMmoanHamMuuky crabuiHocT umajy o-RDX, a-FOX-7 u PETN-I
nonumopdre crpykrype, 1ok m-TNT u o-TNT monmumopdu umajy CKOpo UCTY TEPMOAMHAMHUYKY
cTabmIHOCT. TeOpHjCKU pe3ynTaTy 3a TEPMOJUHAMUYKY CTAOMJIHOCT MONUMOP(HUX CTPYKTypa
VIJIABHOM C€ CIIaXy ca CKCIIEPUMEHTAIHUM IojanuMa, ocuM y ciydajy HMX ekcro3uBa.
Excniepumentannu pesyataru 3a HMX ekcro3uB mnokasyjy na [ noaumopd uma Behy
TEPMOJMHAMUYKY CTaOMJIHOCT Off o MoiIuMopda, IMTO OICTyHa O M3PadyHATHX BPEIHOCTH 3a
eHeprujy KpucraiHe pemierke. Konpopmainje Mosiekyna ca HajMambOM EHEPTH)OM CY Y € ToIuMopdy
y ciayqa)y HMX u B nmonumopdy y cinyudajy FOX-7. Kon RDX nonumopda nocroje camo nBe
koH(popMmanuje: jenHa je 3actymsbeHa y a-RDX, nok apyra uma mamy KOH(GOpPMALMOHY €HEprHjy U
3acTyrubeHa je y B, € u y-RDX nonumopduma. Enepruje oBa qBa koH(poMepa ce pas3iuKyjy 3a OKO

kcal . .. .
0,02 o] LITO J€ PE3yINTaT IPOMEHE y TOJI0XKa]y JE/IHE HUTPO IPYTIE Y MOIEKYITY. CaunuHo je yTBpheHo

n 3a TNT u PETN nomumopdue crpykType, rae KoHGoOpMepH HMajy CIWYHY BpPEIHOCT
koH(popMaimone enepruje.t*
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Crnuka 45. Kondopmarmona enepruja monekyna (Exkond, ctyouhu 3enene 6oje) ogrorapajyhe
eHepruje kpucraine peuietrke (Epemerke; mase Taukune) 3a noauMmopdue crpykrype HMX, RDX,
FOX-7, TNT u PETN ekcuiosuse.™
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300r pasznuka y ypeheHOCTH, y BHCOKOCHEPTeTCKHM IMOJIMMOp(UMa CE€ MOTY jaBUTH DPa3IHUHUTE
HEKOBAJICHTHE MHTEPAKIIM]€e U BapHjalije Opoja MHTEPMOJIEKYJICKUX U UHTPAMOJICKYJICKUX KOHTaKara
y KPUCTaJIHO] pemeTku. JlerasbHOM aHamu3oM detupu noauMopdHe crpykrype CL-20 ekcruio3uBa
(B, &, y u £), maheno je nacy H---O, O---O u N---O nomuHaHTHU Mel)yMOJIEKYJICKM KOHTAKTH U3Mehy
-CH2- m -NO; rpyne, omnocHo u3mely nBe -NO» rpyne, y KPHCTAIHHM CTPYKTypama OBHX
nonumopda. JlonatHo je maheno na B, € u y nomumopdu umajy sehu 6poj O---0O, a mamu 6poj N---O
KOHTaKarta y nopehemy ca { momumMophoM Koju je CHHTETHCAH IIPH TIOBHIIEHOM mpHTHCKY. 5 34

Hcre BpcTe MelhyMosteKyICKUX KOHTakara ce jaBibajy 1 y HMX nmomumopduma, ¢ Tum ga cy H---O
KOHTAKTH 3Ha4ajHO 3acTymubeHuju y HMX monmumopduma 360r Beher 6poja BOTOHUKOBUX aTOMa y
HMX y nopehewy ca CL-20 monekynom. ¥ B-HMX nonumopdy je naheno oxo 5% Bume H:--O
KOHTaKaTa INTO YKa3zyje Ha IOCTOjarbe BHILIE BOJOHMYHHMX Be3a y mopehemy ca ocrama Tpu
nosmmmopda. Cea yetupu noaumopda nmajy npudnmxkan 6poj O---O koHTakara, 10k je 6poj N---O
KoHTakara HajMamu y B-HMX nomumopdy. Cianuan nopexak H:---O, O---O u N---O koHTakata je
nponHaheHn u xox a-, B-, e- u y-RDX nmomumopda. Hajeehu 6poj H---O konTakara je Hahen y e-RDX
KOjH je MOOMjeH MpU MOBHIICHOM IPHUTUCKY, IITO PE3yITyje HErOoBOM BEJIWKOM T'YyCTHHOM (2,27
8 \ 68,84

)

Beh je no3Haro 1a cy HUTpPOAMUHCKHMX €KCILIO3HMBH, Kao mTo je FOX-7, crabunnuju y nopehemwy ca
ApyruM  anu(aTudHuM eKCIUIO3MBHMA jep j€ HHXOBAa KPHCTAIHA CTPYKTypa CTaOMIM30BaHA
MHTPAMOJIEKYJICKUM U HMHTEPMOJIEKYJICKUM BOpOHMYHMM Besama. Ilopen H:--O, O--:O u N---O
KOHTakara, y crpykrypama rnet FOX-7 nomumopda ce jaspajy jom u N--H, C---O, C---H xoHTaKTH
KOjH Cy pe3yJITaT 7-T CTEKUHT MHTepaknrja u3Mely ciojeBa ympesxxennx FOX-7 monekyna. Hajsehn
6poj H---O xonTakara je Hahjen y y monumopay, 1ok je Hajehu 6poj N--H xonTakara nponahen y B
nomumopdy. O6a nonumopda cy 100ujeHa pyu NOBULIEHOM HpUTHCKy.*® 84

Kama cy y muramy TNT u PETN nomumopdwu, pesynratu ynopehusamwa H:---O, O---O u N---O
KOHTaKaTa y lbMXOBUM KPHUCTATHUM CTPYKTypaMa He IIoKa3yjy 3Ha4yajHe pasiuke uamehy m- u o-TNT
nonumopda, ogaocHo usmelhy PETN-1 u PETN-II nonmumopga.®® 8

JleToHalmoHe OCOOMHE 3HAYajHO 3aBUCE OfI KPHUCTAJIHE CTPYKType, JaKie M O MOJIUMOpHHHUX
MonuQUKalja BUCOKOCHEPTETCKOT jeIMIbEeha. 300T CBOje PHUTHUIHOCTH Y TOIVIEAYy IMPOMEHa Yy
KPUCTAJIHO] CTPYKTYpPH MM KOH(pOpMalWju MOJEKyla, MOry ce jaBuUTH W Behe motemkohe y
MIPOU3BO/IIHH, TPAHCIIOPTY U CKIIAMUIITERY oipel)eHnX moanMop(HUX CTPYKTYpa y OMHOCY Ha JIpyTe.
OBge norenikohe MOy YKJbYYUTH HECTAOMIIHOCT TOKOM TPaHCIIOPTa, MPOoOIeMe ca CKIAAUIITEHEM U
13a30Be y PoU3BoIHOM Iporecy.® 8

W3 rycrtune ce mory mpeaBuaeTH AeToHanuoHe nepgopmance nomumopda CL-20, HMX, RDX,
FOX-7, TNT u PETN excnno3uBa. Ha ocHOBY BpetHOCTH rycTuHa (ciinka 46) ouekyje ce 1a Hajeehe
nepdopmance umajy e-CL-20 u (-CL-20, xao u ¢-RDX, y-RDX, a'-FOX-7 u e-FOX-7 nonumopdu
KojuMa ryctuHe npenase 2,00 Cgﬁ' MelhyTtum, cBu HaBenenu nonumodu, ocum g- CL-20, nobujenu

Cy NpH MOBUILEHOM MPHUTUCKY, IITO j€ PE3YyJITOBAJIO HHUXOBOM BEJIMKOM I'yCTUHOM, i U BEUKUM
OpojeM 0100jHMUX KOHTaKaTa KOJu MOTY Jia yTHYy Ha HUXOBY CTAOIMHOCT M OCETJBUBOCT Ha yzap.
Hajsehy ryctuny u netonanuone neppopmance, mehy nonumoppuma HMX, uma e-HMX. MehyTtum,
e-HMX nonumopd nma Many TepMOIMHAMHYKY CTaOMITHOCT, 100Mja ce mpu TpaHchopmauuju By o
nonmuMopd u meracrabunan je. Crora ce vemrhe ynorpedsbaBa TEpMOAMHAMHYKHM CTaOWIHM]U [3
noauMopd Koju je, mpeMa JEeTOHAIMOHUM nepdopmaHcama, cienehu HajepuKacHUjU MOTUMOP(D
HMX ekcrtosusa.
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Cruka 46. I[Topehemwe ryctune (d) Bucokoeneprerckux nomimopga CL-20, HMX, RDX, FOX-7,
TNT u PETN ekcmuio3uBa; ryCTUHE Cy U3padyyHaTe Ha OCHOBY €KCIIEPUMEHTAIIHUX [1apamerapa
kpucTanHe pemerke.®

Y KemOpuukoj 0a3u CTpyKTYpHHUX IojaTaka moj 3 moaruMopdom cy 3aBeleHa TpU yHOCA, a TO CY
kpuctanne crpykrype ca pedpkogosuma OCHTETO01, OCHTET02 u OCHTETO04, nox cy OCHTET,
OCHTETO03 u DEDBUIJ kpucTanse cTpykType o, & u & nonumopdu, peaom.*

[To ce Thye neToHaOMIHOCTH, TpoHaheHo je aa, mehy HMX monumopduma, HajMamy 0CETILUBOCT
Ha ynap uMa [J moauMopd, a 3aTUM o, B €, TOK HajBehy oceTspbuBOCT Ha ymap uma O momumopd. C
003MPOM Ha TO JIa OCETILUBOCT Ha y/lap 3aBUCH U O] MOP(OJIOMIKKX KapaKTEPUCTHKA KPUCTAIIA, a 1
OJ1 THCTpYMEHaTa Ha Kojuma ce oapehyje, Haheno je na  momumopd najuemrhe nma Hso Bpennoctu
on 31 mo 32 cm, a momumopd ox 5 10 50 cm, 6 mommmmopd ox 6 10 25 cm u € nomumopd ox 6 g0 12
cm. McnutuBanu nomumophu HMX nmajy 3uadajno vmke Hso Bpennoctu og TNT excrio3uBa, mTo
MX YMHH BUCOKOOCETJLMBUM eKCIio3uBuMa. >

C npyre ctpane, nonumopdue moaudukanuje FOX-7 nmajy mairy oceT/bHBOCT Ha yaap Koja je
MoBe3aHa ca Tpanc(opmaljom TepMoIMHAMUYKH HajcTaOuIHujer o y y monuMopd. [lpu 3arpeBamy
a-FOX-7 kpucrana 1ona3u 10 CMHIIaka paBHU U TpaHcopMalyje oBor noaumopda y B, a 3atum y
vy monumopd. Yenen ose nmomuMopdHe Tpanchopmanrje, FOX-7 monekynu mocTajy IjiaHapHU]H,
cIMYHO ce makyjy kao TATB monekynu u rpaje jaye m-m CTEKHMHI MHTEpakiyje, IITO JONPUHOCH
IUXOBO] MaJioj OoceTJbuBOoCTH Ha ymap (cnumka 47). YTBpheno je nma je a—P—y momumopdHa
TpaHchopMaluja KJby4HH Kopak 1npH aekoMmno3uunju FOX-7 ekcrno3usa, TO pe3yniTyje CMambemheM
HErOBE JICTOHAOMIHOCT. S
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Cnuxka 47. Kpucranno nakopame y nonmumophaum mogudukanujama FOX-7 u TATB ekcriosuBa;
KpucTanHa cTpykrypa: a) a-FOX-7 (Pedkon: SEDTUQ), 6) B-FOX-7 (Pedpxon: SEDTUQO6), B) y-
FOX-7 (Pepxox: SEDTUQ25) nonumopda u r) TATB (Pedpxon: TATNBZO03) excriosusa.®

1.4.4. Boronn4iHe Be3e Y BUCOKOCHEPTeTCKUM COJIMMA

Bucokoeneprercke coiu ce cactoje o1l KaTjoHa U aHjoHa KOju MOTy Ja Mel)ycoOHO pearyjy wiu na
JMCOCYjy M pa3jiaxy ce, a 3aTUM CKCIUIOANpajy U ociobalajy BemUKy KOJUYHHY TOIUIOTE. HhbuxoBu
JOHHM Cy BOJTYMHHO3HH U UMajy MaJly MOJIApHOCT, a IpeMa CBOJUM (PU3UUYKUM U XEMH]CKMM 0COOMHaMa
Cy CIMYHHM HEYTPATHUM OPTraHCKHUM BHCOKOEHEPTeTCKMM MOJIEKYJIMMA, 33 Pa3JIMKy OJ aHjOHa U
KaTjoHa y APyTHMM HEOPraHCKUM M OPraHCKMM connma.’

O6a mpotieca JeToHaIM]je C€ MOTY 00jaCHUTH Ha PUMEPHUMa HEOPTAHCKUX BUCOKOCHEPTETCKUX COJIH.
Ha mpumep, onoso(Il)-azun, 6akap(Il)-a3un, cpedpo(l)-a3ua, xua(ll)-dpynmunar, onoso(Il)-2,4,6-
TPUHUTPOPE3OPIMHONAT U JAPYTe METaJTHE BUCOKOCHEPTETCKE COJIM CE€ NPUMEY)y Kao WHIM]aTOpH
neroHanyje. Kox oBUX comu 101a34 10 JUCOLMjalllje aHjOHa, a 3aTUM JI0 EKCIUI0o3Hje y3 ociobahame
tomiore. C ipyre cTpaHe, KoJ aMOHHU)yM-TIepXjiopara, aMOHHJyM-HUTpaTa U APYyTuX aMOHU]yMCKHUX
BHCOKOEHEPreTCKUX COJM J0J1a31 JI0 PEAOKC peakiyje u3Mely KaTjoHa U aHjoOHa U HacTajy TaCOBUTHU
MIPOU3BO/IM KOJU JTIOBOJIE J0 JIETOHAIM]e U ocyobahama toriore. Ha ciumu 48 cy nare neroHanmoHe
nepdopmMaHce aMOHHMjaYHUX ¥ BUCOKOCHEPIeTCKUX COJM MeTalsla KOje ce KOPHCTe Kao MHHUIIMjaToOpu
JIeTOHALMj€ CEKYHAapHUX ekcro3usa.’® 72
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Cu(Nz)2 AgNa Pb(N:): NH4Cl1O4 NH4NO:

oD

Crnuxka 48. [Topeheme Op3une aeronanuje (D) xox 6akap(Il)-azuna, cpedpo(l)-azumna, onoso(Il)-
a3u/a, aMOHHU]yM-TIEpXJI0paTa U aMOHHjyM-HUTpaTa.%

Xop ¥ a30T uMajy HajBehn OKCHAaMoHU Opoj y MEPXJIOPATHOM M HUTPATOM aHjoHy (+7 u +5,
pelioM), 1a cy OBHU JOHM jaka OKCHaIMoHa cpeacTBa. OHM ca aMOHM]yM JOHOM U JOHMMa MeTaJla rpajie
JjaKy JOHCKY Be3y 300T uera oBe COJIi MMajy Mame rnepdopmance u epukacHoct y nopehemy ca CL-

. . . km
20, HMX, RDX u TNT ekcmo3uBuma. Conu umajy Op3uHy JIeTOHaIM]je Koja je Mama o1 5,5 - uTo
0JroBapa 0COOMHAMA IPUMAPHUX eKcIio3uBa.® 2
C npyre crpane, amoHujyM-nuHuTpamua (ADN) npunana Kiacu HEOPraHCKUX BUCOKOCHEPTETCKUX
COJNM, ald MMa Jo0pe JeToHaluoHe nepdopmMaHce M MOXe Ja Ce KOPUCTEe M Kao CEKyHIapHH
€KCIUIO3UBH UJIM pakeTHO ropuBo. ADN nmMa no3utuBal 0anaHc kuceoHuka (+26%) u rycruny 1,80

Cgﬁ, nok meroBa Hso BpemHocT m3HOCH 31 cm M mpema OCeTJbUBOCTH Ha ymap cimyad je RDX

excro3usy (38 cm).’> 747576 JleraHujuM aHATHU3UPAEM HETOBe KPHCTAIHE CTPYKType HaleHe cy
jake BOJOHMYHE Be3e u3Mel)y KuceoHuKa U3 JTUHUTPAMUIHOT jJOHA U aMOHHU]jyM joHA. Y BOJOHUYHE
B€3€ Cy YKJbyU€Ha CBa YETHPHU BOJOHHKA U3 aMOHHU]JyM joHa, a H---O pacrojama uzHoce ox 2,15 o
2,23 A, nok cy «N-H-O yriosu y oncery oz 155,5° 1o 167,4°. AMOHMjyM ¥ AMHUTPAMUIHU jOHHU
dbopmupajy Mpexy BOJOHHYHHMX Be3a KOj€ CTaOWIN3Yyj]y KPUCTAIHY CTPYKTYpy M MOTYy Ja oOjacHe
BENIMKY TYCTHHY OBE CONU. ™

JIMHUTpaMUIHU JOH MOXe Ja (popMUpa BUCOKOCHEPIeTCKy €O, KaKO ca aMOHHjyM JOHOM, Tako U ca
ryanuiypea jonoM. Jletonanujom ryanunypea-nuautpamuna (FOX-12) ocnobahajy ce racoButu
npou3Boau kao u kog ADN. Mehytum, FOX-12 uma Behy entannuje popmupama og ADN (-355,0

K] K] . 72,73

— X -151,0 — penom), crora mpu JAeToHauuju ociobaha Behy konmmuuHy Tomore.’ '~ bp3uHa

. K
NeTOHaluje U aeToHanuonu nputucak 3a FOX-12 uznoce 7,09 Tm u 260 kbar, pemom, na ce npema

netoHanmonuM neppopmancama FOX-12 moxe ynopeautu ca RDX excrmoszusom (D = 8,75 kTm, P

= 347 kbar), 1ok je npema oceTJbUBOCTH Ha yaap u Tpeme cindad TNT ekcruiosusy (Hso uznocu 160
cm 3a 00a, 0K 00a eKCIII031Ba TT0KA3yjy HEOCETILUBOCT Ha TPeme Koje u3HocH mpeko 350 N).46 73
8 Hheropa Mana NeTOHAOMIHOCT M BeNMKAa TepMalHAa CTAOMIHOCT Ce MOXKE OOjaCHHTH jaKUM
BOJIOHHYHHM Be3ama Koje ce popMupajy usMmel)y ryaHuaypea 1 JMHUTPAMHIHOL joHa.

VYHanpelheHUM BHCOKOEHEPIeTCKUM MaTepHjasiuMa Ipunajaa u xujapasunujym-aurpodopmar (HNF).
HNF, Takolhe, nma nozutuBan Oananca kuceonuka (+13%) u Benuky ryctuny (1,90 Cgﬁ) kao u ADN,

a KOPHMCTH Ce KAao PAKETHO TOPHBO. >

Ocum 10 cajia HaBeJIeHUX, CTyAM]je Cy MOoKa3alie /1a U XUJPOKCUIAMOHHU]YM JOH Ipajiv jake BOJOHUYHE
B€3€ Ca HEKOJIMKO PAa3IUYUTHX MOJIMA30JIHUX aHjoHA Koje JompuHOoce nosehamy TepMOIUHAMHYKE
CTaOUITHOCTH BUCOKOECHEPTeTCKUX coi. OBE BOJIOHUYHE BE3€ 3aj€THO Ca M-CTEKUHI MHTEpaKIMjama
nosehaBajy e(pUKacHOCT MaKOBama jOHA y MCHUTHBAHUM BHCOKOCHEPIeTCKUM COJMMa, a TUME U
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BUXOBY TycTHHY. HanMme, jesiHa cTymja je mokasaia Jia Cy OBe BOJJOHMYHE BE3€ HEKOJIHMKO ITyTa javye
071 BOJIOHUYHUX BE€3a y HEYTPAJTHUM BHCOKOCHEPTeTCKUM jenberbuma (cnuka 49). tbuxosa enepruja

kcal . .

n3HocH u3mehy 9,50 u 16,80 —op [ITO 3HAYAJHO NPEBA3HMIIA3H EHEPTH]Y BOTOHMYHE BE3€ Y HABEICHNM
kcal

HEYTPAJIHUM BUCOKOEHEpPreTckuM excruiozusuma (1,60 — 4,10 —) Tpeba ucrahu na cy BOOJOHUYHE

Be3€ Y XUIPOKCWIAMOHHU]JYM COJIMMA jadye O] BOJOHUYHHX BE3a y HUCKOOCET/bUBUM E€KCIUIO3WBHMA
kao mro cy TATB, LLM-105 u FOX-7.6%%
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Crnuxka 49. Ilopeheme jaunne Bogonnyne Bese (E) kox ocam XUapoKCHIaMOHU]yM
BHCOKOCHEPTETCKUX COJIM U TIET HEyTPATHUX €KCIUIO3uBa, o/ Kojux cy TATB, LLM-105 u FOX-7
HUCKOOCETJbUBH Ha ynap, a B-HMX u ¢-CL-20 cy BUCOKOOCETIHUBH Ha yJap; CBETIIO3EICHH
cTyOuhy nmpuKasyjy €Heprujy HHTSPMOJIEKYJICKE BOJOHUYIHE Be3€, a TAMHO3EJICHU CTyOrhn
MpUKa3yjy YKYIIHY €HEepPrujy CBUX HHTEPMOJIEKYJICKUX BOAHUYHUX Be3a KOJI BUCOKOECHEPTETCKOT
jenumensa.’% 87

JoHcka Besa, 3ampaBo, JONMPUHOCH BEJIMKO] PA3JIMIM €HEPrHje BOJOHHUYHE BE3€ KOJ JOHCKUX U
HEYTpPaJIHUX BUCOKOCHEPIeTCKHX jeINbemha. 300T CBOJUX €IEKTPOCTaTUUKUX 0COOMHA, OHa moBehara
jaunHy BOJOHHWYHE Be3€ Y XHUAPOKCHIAMOHHMjYMCKHM BHCOKOCHEPTeTCKHM COJMMA, IITO Jajbe
JIONPMHOCH H-HXOBOj BEJIMKOj TYCTUHM U JI0OpUM JeTOHAIMOHUM Tiephopmancama (ciuka 50). 837
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Crnuxka 50. ITopeheme rycrune (d) u neronannonux nepdopmancu (D u P) kox
XHJPOKCUIAMOHH]yM BUCOKOEHepreTckux comm. % 88

Jla 6u ce KOpI/ICTI/IJ'Ia Ka0 EKCIUIO3UB WJIH PAKETHO FOpI/IBO BHCOKOGHEpreTcka co Tpeba 1a mma
I'YyCTUHY Tpeko 1 80 -, Op3uHy netoHanuje sehy ox 8, 50 <= 1 0CETIBHBOCT Ha yaap npeko 160 cm.®
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I'yctuna, Op3mHa AeTOHAIMje W JETOHAIIMOHM TPUTHUCAK 3a BHUCOKOCHEPTETCKE COJIM KOje CYy
UCIIUTHBAaHE Yy OBOj CTyauju cy Onucke BpenHoctuma 3a &-CL-20 ekcriio3uB, crora umajy
MOTEHIINjaJTHY IPUMEHY Y pakeTHO] HHIycTpHju. CIMYHO CE jaBJba My OCTAJIUM BUCOKOCHEPTETCKUM
coMMMa Koje Cy npoydaBaHe y oBoj cryauju. s 87

BucokoeHeprercke coiiM MMajy HEKOJMKO TMPEJHOCTH y OJHOCY Ha JIpyra BHCOKOCHEpPIeTcKa
jenumema. [Ipe cBera jep hopmupame joHa 3HaYajHO IMoBehaBa MOJIEKYJICKY cTaOMITHOCT. Ha mpumep,
5,5'-6ucrerpazon, 5,5'-O6uc(terpa3on-2-okcHa) M JApyra IOJHA30THA jEeAHIBbECHA HMajy Maily
crabmwiHoCcT. MelyTiM, HBHXOBa MOJIEKYICKa CTaOMJIHOCT C€ MOXKE MOoOOJbIIATH Kaja ce OBa
jenumema joHHM3yjy no oxarosapajyhux asjona. Takohe, conmu mMajy NpeaHOCTH U Yy TOIJIELy
jedbruHHEjer nmporeca NMPOU3BOAKE U 300T TOTa Cy pa3BUjeHE Kao aJITEpHATHBA 32 TPAJAUIIMOHAIHE
BHCOKOeHepreTcke Marepujae.®’

55



2. METOIOJIOTHAJA
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2.1. IIperpara KemOpuuke 0a3e CTpyKTYPHHMX MOAATAKA

VY oBoM paxy je mperpaxkeHa KemOpuuka 0a3za CTPYKTYpHHX IMOjaTaka y HUJbY IpOHAJaXema U
aHAJIM3Upamkba FeOMETPUJCKUX ITapaMeTapa BOJOHUYHMX Be3a KOj€ Cy 3acCTyIUb€HE Y KPUCTAJIHUM
CTpyKTypama HHUTpOapoMaTHUyHUX Mosiekyna. IlperpaxeHe cy KpuCTalHe CTPyKType ca
HUTPOAPOMATHHUM MOJIEKYJIMMA KOj€ CaJipKe JBa, TPH, YETUPH, [T WIN ILECT HUTPO CYICTUTyEHaTa
BE3aHMX 3a apoMaruyHu mpcreH. Mcnutuane cy, npe cBera, (Ar)-C-H:--Y-Z u N-O---H-X
WHTEpaKIKje, alli U UHTEPAKIIHMje KOje Cy Mame 3acTymubeHe kao mto cy N-H---Y-Z u O-H---Y-Z
MHTepakKiyje. [ eoMeTpujcKu mapaMeTpu CBake o7 HaBeIeHHX WHTEePaKIHja Cy 3aCe0HO aHAIM3UPAHH.

Y uuiby mperpare U aHalu3e TeOMETPHje OBUX HMHTEpaKIHja, KOpucTUIH cMo KeMOpuuky 06azy
cTpykrypHux nogaraka 1 ConQuest mporpam (Bep3uja 2022.3.0). Unrepakuuje (Ar)-C-H---Y-Z, N-
O---H-X, N-H---Y-Z u O-H---Y-Z cy nperpakxeHe Ha OCHOBY MOJIEJI CCTEMa KOjH Cy NMPUKa3aHH Ha
cnukama 51-54. Pa3zmarpane cy caMo OHE KpHUCTalIHE CTPYKTYpe Koje 3aJ0BoJbaBajy cienehe
KpUTEpHjyMe MpeTpare:

- R dakrop mamu on 10%,
- uMajy oapeleHe KOOpIUHATE MOJI0XKaja aToMa,
- Koje cy oapehene nudpakijoM Ha MOHOKPHUCTAITY.

Hucy pasmarpane KpHCTajaHE CTPYKType KOje MMajy HEIOy3laHe KOOpAuHaTe, HeypeheHy wiu
MOJIMMEPHY CTPYKTYPY, HUTH KPHCTAIHE CTPYKTYpeE Koje ¢y oapeheHe nudpakiimjom ca y30pka rpaxa.

3aTuMm cy pa3marpaHe camo KPUCTAITHE CTPYKTYPe KO KOjHX UCIIMTUBAHE HHTEPAKIIN]E 33I0BOJbABA]y
cienehe reoMeTpHjcKe mapameTpe:

- H---Y (d)) pacrojama mama oz 3,2 A,
- H---Zi (d2) pacTojame mama o1 5,5 A,
- £X-H-Y yrao uzmely 110° u 180° u £H-Y-Z yrao uzmeby 90° u 180°,

Mpu YeMy Cy pa3MaTpaHe caMoO OHe MHTepakiuje y kojuma je H---Y pacrojame xpahe om H:---Z;
pacrojama (di < d2). H---Y pactojama ko (Ar)-C-H:--Y-Z unTepakiuje ymaBHoM usHoce 0 2,2 A.
Mehytum, na Ou Ounu oOyxBaheHun u Behu akuenTopu HomyT aToma joga W Opoma, IOMEHyTa
pactojama cy nosehana 1o 3,2 A. Kon N-O---H-X uHTepakuuja, pasMaTpaHe cy UHTepakiuje ca
H---O pactojamuma 110 3,0 A.

Crauka 51. Mogen cuctem koju je ynorpeOJsbeH 3a nperpaxkuBame (Ar)-C-H:--Y-Z untepakuuja y
KemOpuukoj 6a3u CTpyKTYpHHUX MOJaTaKa.
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Crnuka 52. Mopen cucteM Koju je ynorpedsbeH 3a nperpaxuBame N-O---H-X nnrepakmnuja y
KeMOpuukoj 6a3u CTpyKTYpHUX TOJaTaKa.

Crnuka 53. Mojen cucTeM Koju je yroTpeOsbeH 3a npeTpaxkuBame N-H: - Y-Z untepaknuja y
KemOpuukoj 6a3u CTpyKTypHHUX MTOJaTaKa.

Crnuka 54. Monen cuctem Koju je yrnoTpeOJbeH 3a nperpaxuBame O-H:--Y-Z nunrepakuuja y
KemOpuukoj 6a3u CTpyKTypHHUX [TOJaTaKa.

AHanu3zupameM pesyiTarta, eTMMHUHUCAaHE Cy MHTepaKklije y KojuMa akiuenTopcky yinory (Y) umajy
YIJbEHUKOB WJIM BOJIOHUKOB aTOM.
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Pesynrartu 3a HaBeneHe MHTEpAKIMje Cy aHAJIM3MPAHU IpeMa T'€OMETPH]CKHM IapaMeTpuMa KOju
OZIrOBapajy BOJAOHMYHO] Be3u. AHanu3upana je nyxuna H---Y Bese nmpema kojuma Cy MHTEpaKIHje
KJIacu(pUKOBaHE Ha:

- jake, YKOJHMKO Cy 0oBa pacTojama m3mehy 1,2 n 1,5 A,
- yMepeHO jake, y KojuMa Cy pacTojama usmehy 1,5 12,2 A,
- cnabe, y kojuma cy H--Y pacrojama Beha ox 2,2 A.

3aTUM je MCIUTHBAHO KOja BPCTa aKIENTOPCKUX M JOHOPCKUX aTOMa je Haj3acTyIJbCHHjA Y OBUM
MHTEpaKIfjama, KOJIMKH je Opoj MHTEpaKurja U Opoj KPUCTATHUX CTPYKTypa y KOjUMa Ce OHE Hajase.
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2.2. AHa;M3a reoMeTpHja HUTPOAPOMATHYHMX MOJIEKYJIA U3
KPUCTAJHHUX CTPYKTYypa

3a notpebe UCTpakuBama y OBOJ IOKTOPCKO] AUCEPTALU]H, IPETPaKeHe Cy U Mpey3eTe KpUCTaIHe
crpykrype u3 KemOpuuke ©0a3e CTpyKTypHHX IOJaraka Koje cazapke Monekymne 1,3,5-
TpUHUTpOOCH3eHa, 2,4,6-TpuHuTpodeHona, 2,4,6-rpuHutporonyeHa, 2,4,6-rpuamuno-1,3,5-
TpUHUTpOOeH3eHa WK 2,4,6-TpUHUTPOPECHUIMETHIIHUTpaMUHa. Pa3marpane cy camo OHe
KpHUCTaJIHE CTPYKTYpE KOj€ 3aJJ0BOJbaBajy KpUTEPHUjyMe MpeTpare Koju cy Ae(pUHUCaHU Yy NOITIaBIbY
2.1.

3aTtuM Cy U3/BOjE€HE U aHAIM3HPAHE CaMO T€OMETPHje MOJIEKYIa KOjU Y KPUCTAIIHUM CTPYKTypama
caapke camo Mosekyne 1,3,5-tpuautpoOen3ena, 2,4,6-tpuHutpodenona, 2,4,6-TpuHUTPOTOINTyECHA,
2,4,6-rpuamuno-1,3,5-tpunurpodensena wuian  2,4,6-TpUHUTPOGEHUIMETHIIHUTPAMUHA, JIOK CY
KpUCTAJIHE CTPYKType KO-KpHCTalla M30CTaBJbeHE U3 Jajber aHiu3upama. [Ipema Tome, name cy
aHaJIM3MpaHe KPUCTTANIHE cTpyKType ca cnenaehum peprogosuma: TNBENZ10 u apyre, PICRAC u
npyre, ZZZMUCO1 u apyre, TATNBZ u TATNBZ03, MTNANL u MTNANLOI.

ITonasehu on reomerpuja HaBeIEHMX MOJIEKYJa y OBUM KPHCTAJIHMM CTPyKTypama, ypaheHu cy
OCTaJIM KBAHTHOXEMH)CKH MPOPaYyHH.

2.3. MeT0o10/10rMja KBAHTHOXEMUjCKUX MPOPavYyHa

CBU KBaHTHOXEMH]CKU TpopadyHu cy ypahenu y Gaussian09 u Multiwfn nporpamuma. Mane
EJIEKTPOCTATUYKOT TIOTeHIMjana Ha enekTpoHckoj ryctuHu 0,001 a.u. cy wuspadyHare u
Busyanmu3oBane y WFA-SAS mporpamy uinm uspauyHaBameM Ha OocHOBY Python koma m VMD
mporpaMa 3a Bu3yanu3saiujy. [lopex oBux mporpama, 3a BuU3yalnusanujy je xopuirheH u Mercury
porpam.

2.3.1. U3pauyHaBame Mana eJeKTPOCTATHYKOI MOTEHINjajia ¢ca KPUTHIHUM
Ta4YKaMa KoJ HUTPOAPOMATHYHHUX MOJIEKYJIa

3a nmotpebe oBor ucrpaxuBama kopuithene cy reomerpuje TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB
MOJIEKyJla JUPEKTHO TIpey3eTe M3 KPUCTATHUX CTPYKTypa mnoxpameHux y KemOpuukoj 0Oasu
CTPYKTYPHHX IO/IaTaKa, Kao U TEOPH]CKH T00HjeHe reomeTpuje. Teopujcke reoMeTpuje cy a100ujeHe
IpopadyHUMa ONTHMM3alK]je TeoMeTpuje y3 kopumhewe M06 metone u cc-pVDZ 6a3Hor ckyna.

Marne eneKTpoCTaTUYKOr MOTEHIMjalna ca KPUTHYHUM TaukaMa Cy U3pauyHaTe Ha eJEeKTPOHCKO]
ryctuan 0,001 a.u. y WFA-SAS nporpamy munu Ha ocHoBy Python xoia. 3aTum cy BU3yaliM30BaHe y
WFA-SAS win VMD nporpamuma.

Ha uctu HauMH cy uspadyHare Mane einekrpocrarnykor noteHuujana 3a TNB:--H>O, TNF:--H20,
TNT:--H,O u TETRYL:--H O wmomen cucteme umje TeOMETpHje OIroBapajy €HepreTCKuM
MuHuMymuma (Ar)-C-H:--O u O-H:--O-N unrepakuuja. Eneprercku munumymu C-H:--O u O-
H---O-N unrepakuuja 3a oBe Mozen cucreme cy oapehenu MP2 meronom u cc-PVTZ Gaznum ckynom
y3 BSSE kopekiujy.

Mogen cucteMu Cy HampaBJhEHU O ONITHMHU30BAaHUX T€OMETPH]a WM TeOMETPH]ja KOje Cy TIpey3eTe
13 KpuctajaHux cTpykrypa. Kox monen cucrema ca (Ar)-C-H:--O unrepakiujom, TNB, TNF, TNT u
TETRYL monekynu cy ykibydenu y untepakuujy npeko C-H ¢pparmenrta u3 apomMmaTuuHor npcrexa,
a xox mozien cucreMa ca O-H:--O-N unrepakuujom npeko N=0O u3 jenHe HUTpo rpyme (ciuka 55).

60



R= 1) -H,

() -OH,

(3) -CH3,

(4) -NCH3NO:2

W
(1) TNB_CHO (1) TNB_OHON
(2) INF_CHO (2) TNF_OHON
(3) INT_CHO (3) TNT_OHON
(4) TETRYL_CHO (4) TETRYL_OHON

Crnuxka 55. Mopaen cuctemu ca unrepmosnekyinckum (Ar)-C-H:---O (1eBo) u N-O---H-O (necHo)
untepakijama uzmeh)y TNB, TNF, TNT wim TETRYL monekyna u Boze.

2.3.2. U3pauynaBame eHepruje (Ar)-C-H:--O u N-O---H-O unTepakumja Kox
MO/1eJI CHCTeMA €A HUTPOAPOMATHYHUM MOJIEKYJIMMa

Enepruje (Ar)-C-H:--O u N-O---H-O unrepakiuja cy uzpauynare MP2 metonom u cc-PVTZ 6azaum
ckynioMm. Enepruja C-H:--O uHTepakiyja je u3padyHara 3a MOJIE] CUCTEME ca ClIuKe 55 (IpUKa3aHoj
y noriassby 2.3.1.). Ypahenu cy npopadynu 3a H---O pacrojame oz 2,20 10 2,80 A xong TNB---H,O
u TNF---H,0 monen cucrema oxsocHo ox 1,90 1o 2,50 A xon TNT---H,0 u TETRYL:--H>0 monen
cuctema y untepsanuma oz 0,1 A, mpu xoncrantaom C-H-+O yrmy ox 180°.

Enepruja N-O---H-O untepakuyja je, Taxkole, u3pauyHara 3a Mojies1 cucte ca ciuke 55. Pacrojama
H---O cy noxemena Ha Bpegaoctu of 1,80 10 2,50 A, ca nosehamuma y unrepsanuma ox 0,1 A u
npu koHctaHTHOM £0-H-O yrimy on 180°. Enepruje obe mHTepakuuje cy uspauyHare y3 BSSE
KOPEKIIH]Y.

Mopgen cucrteMu cy KOHCTPYMCAHM Off ONTHUMHU30BAaHUX I'€OMETpPHja M T€OMETpHUja U3 KPUCTATHHUX
CTpYKTypa mpemMa Kputepujymuma u3 nomansba 2./. u 2.2. Jlyxune C-H, O-H u N-H Bese y
reoMeTprjaMa U3 KpUCTAIHMX CTPYKTypa Cy HOpMaiu3oBaHe y Mercury mporpaMmy Ha JyXKMHY Off

1,083, 1,009 u 0,983 A, penom, a 3aTUM Cy JlaJbe UCKOopHUIIheHe 3a KOHCTPYHCakhe MOJIEN CUCTEMA U
pauyHame eHepruje (Ar)-C-H---O u N-O---H-O unrepakuyja.

2.3.3. U3pauynaBame eHepruje nucounjanuje C-NO: Be3e koa
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJIa

3a m3pauyHaBame eHepruje auconujauuje C-NOz Bese ynorpebsbena je B3LYP meroma u 6-
311++G** 6a3uu ckyn. OBoM Mmerononorujom cy ontumuioBaHe reomerpuje TNB, TNF, TNT u
TETRYL monexyna, anu 1 reoMeTpHje oaroBapajyhux paaukaickux (parmeHara.

[IpBo cy xomomutnuku packuHyTe C-NO> Beze y opTo, a 3aTUM W y Mapa MOJoXKajy. 3a CBe
ONITUMU30BaHE TEOMETPHU]jE Cy U3padyHare BUOpamnroHe (GPEeKBEHIINje U TEPMOXEMH|CKU MapamMeTpu
KOju Cy MOTpeOHHU 3a pauyHame eHepruje nucoryjanuje C-NO; Bese.

Enepruja nuconmjanuje C-NO; Bese je uzpauyHara npema hopmynu (22):
(22) Ec-no, = (ZPEar + ZPEno; ) — ZPEyg,
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rie je Ec_no, enepruja muconmnjaumnje C-NO2 Bese, ZPE,,- je kopekuuja eHepruje 3a apoMaTH4HH
panukai, ZPEyo, je kopekuuja enepruje 3a HUTpO pamukain, a ZPEyg je xopexuuja eHepruje 3a
OAroBapajyhu BUCOKOEHEPTeTCKH MOJIEKYIL.

. . L . kcal
JloGujeHe BpeJHOCTH €HEprHje AUCOIMjallHje Cy U3pakeHe Y a.u. (Koje cy mpepadyHate y ﬁ).

BubeproBu wuHIEKCHM NpeACTaBbajy BakaH mapamerap 3a npoueHy jaunHe C-NO: Beze y
eKCIUIO3MBHMM MOJIEKYJIMMa. 3a FHUXOBO U3pauyyHaBamke NPBO je H3BpPIICHA ONTHMH3AIHUja
reomerpuje mosiekyna TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB metogom M06 y3 cc-pVDZ 6a3nu ckyn y
nporpamy Gaussian09. ITotom je ypahena NBO (natural bond orbital analysis) anann3a XeMH]jCKUX
Be3a. Hakon Tora WBI unnekcu cy uzpadynatu y nporpamy Multiwtn.

2.3.4. U3pauynaBame Bubeprosux unnekca 3a C-NO: ¢pparmenre koju cy
yK/bY4eHH Y HHTepMOoJIeKyJIcKY F-H:--O-N unrepakuujy

Hla 6u ce nobwmiie BpenHocTH eHepruje aucoryjanuje C-NO2 Bese motpedHo je u3padyHata u ZPE
KOpEKIIMje €HepTuje 3a paJuKajicke parMeHTe 1To HUje NMpuMeHsbHBO kana je C-NO> ¢parment
yKIJbydeH y uHTepMonekyiacky F-H:---O-N wmnTepakumjy. Ilpema Tome, jeHOCTaBHUjU HauWH 3a
npensubame jaunne C-NO; Bese je pauyHame WBI BpennocT.

[IpBo cy TNB, TNF, TNT, TETRYL, TATB u HF monexynu ontumuzoanu M062X metogom u TZVP
0a3HUM CKyIOM, a 3aTUM Cy J00ujeHe reoMmerpuje uckopuinhene 3a npasibeme M:---HF mogmen
cucrema moisekyia (M) koju je ykibydeH y uaTepmoiiekyincky F-H:--O-N unrepakuujy. Eneprercku
MuHUMYMH cy oapehern MP2 meronom u cc-pVTZ 6aznum ckynom y3 BSSE kopekuujy. ITotom je,
MO062X/TZVP metononorujom, ypahera NBO ananuza eleKTpoOHCKE CTPYKTYpEe U XEMH]CKUX Be3a y
cio0ogHuM Mosekynuma u M- --HF monen cucremuma. Kaza cy 1061jeHH CBH HEONIXOIHU MTOJALH, Y
Multiwfn porpamy cy uzpaaynata WBI ungekcu 3a C-NO2 Besy y M---HF mozgen cucremuma u
ynopehenu ca WBI BpenHocTHMA KO CTOOOAHUX MOJIEKYIIA.

2.3.5. M3pauyHaBame Mana eJeKTPOCTATHYKOI MOTEHI[UjaJIa ¢A KPUTHYHUM
TaYKaMa KoJ Ouc(aueTujianeToHaro) u ouc(3-HuTpoaneTuJaaneToHarTo)
KOMILIEKCa

ChanyHa MeTOMONIOTHja Kao KOJI HHUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKyNa, MpHMEHkEHa je U KOJ
Ouc(aleTunaeToHaro) u 6Ouc(3-HuTpoaleTuialneronaro) komiiekca kobanrta(ll), wukma(Il),
6axpa(ll), muaka(Il) u oxcoBanaaujyma(IV). I'eomerpuje oBux Komuiekca cy ontumuszoaie M06
¢byHKIMOHATIOM U cc-pVDZ 6a3HUM CKyNoM y3 pauyHame BUOpallMOHUX (DpEeKBEHIIHM]ja, a 3aTUM Cy
MCTOM METOOJIOTHjOM M3padyyHaTe W Mare eJIeKTPOCTaTHYKOT TIOTeHIIM]jala ca KpUTHYHUM TauKaMa
y WFA-SAS mporpamy.

Hakon Tora cy HampaB/beHM oOAroBapajyhm Moaesn CHCTEeMH KO KOjUX cy  Ouc(3-
HUTPOAIETIIIAIIETOHATO) KoMIUIeKCH yKJbydeHH y N-O---H-O uHTepakiyjy ca MoJIeKyJIoOM BOJIE.

3arum cy HampaBJbeHU ofroBapajyhu momen cuctemu riae ¢y N-O---H-O unTepakumje Gpopmupane
u3mel)y O-H ¢parmenta u3 monekyna Boge u N=O ¢parmeHTa M3 jefHe HUTPO rpyne oOuc(3-
HUTpPOALETHIIALlETOHATO) KoMIliekca (ciuka 56). Eneprercku MuUHMMyMH cy wuzpadyHatu MP2
MeTONIOM U cc-pVTZ 6a3HUM CKyTIOM.

Marie enexkTpoCTaTHYKOT MOTEHIHjana ¢y u3pauyHare MO06 dynkimoHanioM u cc-pVDZ 6azaum
CKYyTIOM | 3a cJI000JHE KOMILIEKCe U 3a oaroBapajyhe moxen cucreme. CBe mare cy u3padyHare U
Bu3yanuszoBane y WFA-SAS nporpamy Ha enekTponckoj ryctunu ox 0,001 a.u
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A — xejaTHH IIpcTeH A
b — xenaruu npcreH b
M — metanmu jos: Co, Ni, Cu, Znum V=0

Crnuka 56. 'eomerpuja 6uc(3-HATPOAIETHIIAIIETOHATO) KOMILJIEKCA Ca 00CIICKEHUM XeJIaTHUM
npcreHoBuMa (A u b) u metanaum jonom (M) (J1€BO) 1 MOJIENT CHCTEM Ca OBHM KOMILIEKCA
yksbydeHuM y N-O---H-O uHTepaknujy ca BogoM (IeCHO).

2.3.6. U3pauynaBame eHepruje N-O---H-O uHTepakumje Kox Moaes CHCTeMAa ca
Ouc(3-HUTPOALETUIALETOHATO) KOMILJIEKCMMA U BOJAOM

Enepruja N-O---H-O unrepakuuje je uzpaaynara MP2 metonom u cc-PVTZ 6a3nu ckynom y3 BSSE
KOpEKIIMjy 3a MOJENl CHUCTeMe YHuju je rpauuku mpuka3 aar Ha ciuuu 56 (y mornasiby 2.3.5.).
[Ipopauynu cy ypahenu 3a H---O pacrojama ox 1,50 no 2,50 A y unrepsanuma ox 0,1 A, mpu
koHcTaHTHOM £0-0O-H yriy ox 180°.

2.3.7. U3pauyHaBame eHepruje qucoumjauuje Koa ouc(3-
HUTPOALETHIALETOHATO) KOMILJIEKCA

Enepruje mucounjanuje C-NO2 Be3ze ko ciio00IHOT 3-HUTPOALETUIALETOHATO JUTraHaa u ouc(3-
HUTPOALIETHIIAIIETOHATO) KOMILIEKCa CY, Takohe, uzpauynare B3LYP metonom u 6-311++G** 6a3aum
ckynoM. [IpuMemeHu je UCTH MPUCTYI Kao U KOJI HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKYJIa IIITO j& 00jalllkbeHo
y normasipy 2.3.3.

2.3.8. U3pauynaBame Bubeprosux nnaexca (WBI) 3a C-NO: ¢pparmenre koa
cjo0oaHux koMiuiekca U C-NO:; ¢pparmenre koju ¢y ykibydenu y N-O---H-O
HHTEPAKIUjy
WBI unnexcu 3a C-NO> Bese cy u3padyyHaTu Koj CIOO0OTHOT 3-HUTPOAIETUIAIIETOHATO JINTAH/A,
Ouc(3-HATpOALIETHIIAIIETOHATO) KOMITIEKCa M OiroBapajyhux Mozen cucreMa KOMILIEKCa B MOJIEKYIIa
Bojie. Y OBOM Ciy4ajy je TNpUMEHEHa HCTa TMpoIeaypa M HCTa METOJOJOTHja Kao W KOJ
HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKyJa Koja je oOjamrmeHa y mormasiby 2.3.4. [eoMeTpuje eHepreTckux
MUHUMYyMa OJTOBapajy €HEpreTCKUM MHMHMMyMHMa MOJe] CHUCTeMa KOjU Cy HM3padyHaTH Ipema

METOJIOJIOTHjH OIMCAHO] Y MoraBiby 2.3.6.
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3.1. AHa/iu3a BOJOHMYHHUX Be3a Y KPUCTAJHHUM CTPYKTypamMa
HUTPOAPOMATHYHHX MOJIEKYJIa

Boponuune Beze MOry 3HauajHO Jia YTUUY Ha T€OMETPH]y HHUTPO TpyIie, Ol KOje Yy BEJIUKO] Mepu
3aBUCH JICTOHAOMJIHOCT HHUTPOAPOMATHYHUX MoJekyna. M3 oBux pasznora, KemOpuuka 6a3za
CTPYKTYPHHX IOJaTaKa je MpeTpakeHa Ha KPUCTAITHE CTPYKTYPe HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKYJa Koje
Y4ECTBY]Y Y BOJOHUYHOM BE3HMBAY.

[Tperparom KemOpuuke 0a3ze CTpyKTypHHUX OJaTaka, HCIIMTAHA j€ 3aCTYIJbEHOCT BOJOHUYHUX Be3a
y KPHCTAJIHUM CTPYKTypamMa HUTPOApOMAaTHYHUX MOJIEKyJa. AHAIN3UPaHe Cy HHTEPaKIKje y Kojuma
HUTPOAPOMATUYHH MOJICKYIIM UMa]y TOHOPCKY MJIM aKLIENTOPCKY YIIOTY.

Y oBom pany cy wucnutane (Ar)-C-H---Y, N-H-Y u O-H--Y wuHTepakiuje Kom KOjUX CY
HUTPOAPOMATHYHU MOJICKYJIH TOHOpH BomoHUKa 1 N-O---H-X uHTepakiuje Koa KOjuX Cy aKIenTopu
BOJOHUKA.

[Ipema pesynraruma mpeTrpare, y KpPHCTAIHUM CTPYKTypamMa HHUTPOAPOMATUYHHUX MOJIEKyJa Cy
HajBulle 3actymbeHe N-O---H-X unrepakuuje (ciuka 57).

N(A1)-C-H-Y EN-H-Y EOH-Y EN-O-HX

Cnuka 57. 3actymsseHoct (Ar)-C-H:--Y, N-H:--Y, O-H---Y u N-O---H-X unrtepakiyja y KpuCTaJIHUM
CTpYKTypama HUTPOAPOMATHIHHUX MOJICKYIIA.

[Iperpara je moka3ana aa ce y 2894 kpucraiaHe cTpykrype, Hamazu 22890 N-O--H-X uHTepakimyja,
10K ce y 1462 kpucramne crpykrype, Hanazu 3287 (Ar)-C-H--Y uHTepakumja. Y OKBUPY OBHUX
WHTEpaKIHja, u3ABOjeHe cy U aeTasbHuje aHanmsupane (Ar)-C-H--O u N-O--H-X unTepakuuje.

VY 1209 xpucranaux crpykrypa nponaheno je 2111 (Ar)-C-H:--O untepakuuja koje umajy H--O
pacrojama 110 3,0 A u 2C-H-O yrao usmely 110 u 180°. AnanmusupameM pesyarara yTepheHo je aa
862 KpHCTallHE CTPYKType Caap:Ke€ HUTPOAPOMATHYHE MOJEKyJe ca JBe HUTpO rpyme, a 347
KPUCTAITHUX CTPYKTypa cajJpie MOJIEKyJe ca TPU WM BHUILE HUTPO Ipymna. Y CKIIady ca TUM, BUIIE
(Ar)-C-H:-O wunTepakiuja je HaheHO y KpPHUCTAHUM CTPYKTypama ca JTUHUTPOAPOMATHUYHUM
Monekynuma (1242 unrtepakuuje). Kox HuTpoapomMarnyHx MoJieKysa ca TpU WM BUIIE HUTPO rpyma,
HaheHo je 869 mHTepakiMja MTO ce MOXe 00jacCHUTH 3HaTHO MamuM OpojeM C-H ¢parmenara koju
Mory na ¢opMupajy WHTEpaKIuje, ajdu U Behum OpojeM HUTPO Tpyma Koje ce CTepHO 0n0Hujajy u
orexaajy popmupame (Ar)-C-H:--O unrepakuuje. [lopen Tora, pa3nor Mame 3aCTyIJbEHOCTH OBHX
MHTEpaKIHja MOKe OUTH M Mamku Opoj] KPUCTAIHMX CTPYKTypa ca TETPAaHUTPOAPOMATUYHUM U
MEHTAHUTPOAPOMATUYHUM MOJIEKyJIMMa 300T MaJie TepMOJUHAMUYKE CTAOUITHOCTH.
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Hajsehnu 6poj (Ar)-C-H--O unTepakimja uma H---O pactojama o 2,2 10 3,0 A (2107 untepakuuje).
[Ipema TomMe, HUTPOAPOMATHYHU MOJIEKYJIH yIlIaBHOM (Gopmupajy ciade (Ar)-C-H--O untepakimje.

OakBa kiacu¢ukamuja (Ar)-C-H--O unTepakuuja je ypaheHa caMo Ha OCHOBY TI'€OMETPH]jCKHX
napamerapa. MelyTum, 3a MOTBpAY jauyMHE MHTEPAKIIMje MOTPEOHO je J1a ce M3padyHajy eHepruje
HWHTEpaKIHje.

Ha cmunm 58 je mpukasana pacnogena (Ar)-C-H:--O unTepakiuja npema ayxunu H---O pacrojama
n £C-H-O yrioBuMa U3 KOjuX MOXKEMO 3aKJbYYHUTH J1a je ko Behune narepakuuja H---O pactojame
sehe o1 2,3 A, a £C-H-O yrao y oncery ox 160° 1o 180°.
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Crnuxka 58. Pacnionena (Ar)-C-H:--O unrepakuuja npema ayxuau H---O pacrojama (d) u 2C-H-O
yrnoBuMa (A).

VY kpucrtanHum crpykrypama 2,4,6-trpunutpodenona, (Ar)-C-H:---O unTepakumje ce dopmupajy
usmely C-H ¢parmenrta jenHor Monekyna M aroMa KHCEOHHMKAa U3 XUAPOKCUIIHE Tpyle ApPYror
Mosiekyna. Y KeMOpuukoj 6a3u CTpYKTYpHUX MOjaTaka, mpoHal)eHo je neceT KpUCTATHUX CTPYKTypa
koje 3anounmy ca PICRAC pedronom. Kon oBux crpykrypa ce jaBibajy (Ar)-C-H:--O unrepakuuje
uyja cy H---O pactojama y oncery ox 2,82 10 3,14 A, a £C-H-O yrosu cy usmely 119,08 u 134,71°
(tabena y npwiory A). IIpema oBum mapamerpuma, (Ar)-C-H:--O unTepakuuje ce, Takohe, mory
OKapakTepucaru Kao ciabe.

Ilopen (Ar)-C-H---O wunTepakumja, mnpoyuaBaHe cy u N-O---H-X wunrepaknuje. Kon
JUHATPOAPOMAaTHYHUX MoJieKya, HaheHo je 18509 unrepakuuja y 2393 kpucrasine CTpyKType, a KoJ
HUTPOAPOMaTUYHUX MOJIEKYJa ca Tpu WM Buie HUTpo rpyna 4381 N-O---H-X unrtepaknuja y 501
KPUCTAJIHO] CTPYKTYpH. Pe3ynraTtu cy nmokasaiu aa je Hajuerhu JOHOPCKU aToM YIJbeHUK, Meh)yTum,
JIOHOPCKY YJIOTY MMajy JOII aTOMH a30Ta U KUCEOHUKa (cimka 59).
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Crnuxka 59. Pacnionena TOHOPCKUX aroMa KOJ KpUCTaTHUX CTpyKTypa ca N-O---H-X untepakuujama.

Pacrojama O---H y najsehem 6pojy untepaxuuja uzsHoce usmehy 2,2 u 3,0 A (99,5%), nok cy 2X-H-
O yroBu u3melyy 160° u 180° na ce 1 0Be HHTEpAKIHje MOTY OKapakTepucaTH kao ciabe (crnuka 60).
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Cmuxka 60. Pacionena N-O---H-X untepaknuja npema ayxxuau H---O pacrtojama (d) u £X-H-O
yrnoBuMa (A).

lenepanHo rmnenaHo, KOA HHUTPOAPOMATHYHHX MOJEKyna cy Haj3actymubeHuje N-O---H-C
WHTEPAKIH]je, TOK Cy Y Mamboj Mepu npucytHe u (Ar)-C-H---O, N-H---O u O-H:--O unTepakmje.

C o03upoM Ja cy UCTpakuBama y OBOM pany (okycupana Ha 1,3,5-TpuHutpobensen, 2,4,6-
TpuHuTpodenon, 2,4,6-rpuHutpotonyeH, 2,4,6-tpuamuHo-1,3,5-Tpunutpodenzen u  2,4,6-
TPUHUTPOGEHUIMETUITHUTPAMUH, UCIUTAIA CMO T'€OMETpPUJCKE MapaMeTpe HHTEpakluja Koje Cy
MPUCYTHE Y KPUCTAIIHUM CTPYKTypaMma OBHX MOJIeKyJ1a. AHaTM3UpPaHe Cy KpUCTAIIHE CTPYKTYpe Koje
caJgpke camMoO OBE MOJIeKysle 0e3 KOKpHUCTaTuCaHux Jpyrux wmojekyna. Y KemOpuukoj 6azu
CTPYKTYpHHUX IOJIaTaka, MpoHal)eHO je MmeT KPUCTAIHUX CTpyKTypa 1,3,5-TpuHuTpoOeH3eHa U meT
KPUCTAJIHUX  CTPyKTypa 2,4,6-TpUHUTPOTONy€HA, JECEeT KPHUCTAIHHUX CTpykKrypa 2,4,6-
TPUHUTPO(EHONA, YETUPH KpHCTaliHe cTpykType 2,4,6-TpuamuH-1,3,5-TpuHUTpOoOEH3eHa U JBE
KpHUCTAJIHE CTPYKTYype 2,4,6-TpUHUTPOPEHUIMETHIIHUTPAMHHA.
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W3 pesynrarta gatux y tabenu y npuwiory b MmoxkeMo mpuMeTUTH J1a c€ y KPUCTAIHUM CTPYKTypama
2,4,6-rpuamuno-1,3,5-tpunurpodensena jaBibajy N-O---H-N uHTepakuuje, 10K Cy y KpHUCTATHUM
CTPYKTypama 1,3,5-TpuHUTPOOCH3CHA, 2,4,6-TpUHUTPOTOTYCHA u 2,4,6-
TPUHUTPOPECHUIMETUIHUTPaMUHa Haj3acTymubeHuje N-O---H-C wuHTepakmuje. Y KpHCTaIHUM
cTpykrypama 2,4,6-tpunutpodenona cy nopen N-O---H-C untepaknuja, npucytae u N-O---H-O
UHTEpaKIyje.

HutpoapoMarnyHu MOJIEKYIH MOTY OUTH YKJbYYEHH y BOJOHUYHY BE3y M MPEKO aMUHO UITH (PEHOITHE
rpyIme ogHoCHO Mory aa hopmupajy uatepmoiekyiacke N-H---Y u O-H---Y untepakuuje. AHaauzom
KpUCTAIHUX CTpyKTypa mponaheno je 869 N-H---Y u 256 O-H---Y unrepakumja. Mako cy ose
MHTEPAKIIMje Mambe MPUCYTHE Y KPUCTAIHUM CTPYKTypaMa, OHE UMajy 3HadajaH YTUIaj HA OCOOMHE
HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKYJIA.

Koz o6e untepakuuje, H---Y pacrojama cy yrmasaom Beha on 2,2 A. Mehytum, nponaheno je
nexomiko O-H--Y untepakiuja unja cy H---Y pacrojama Mama of1 2,2 A (25% y omHOCY Ha yKyHaH
6poj O-H:--Y untepakuuja). [lopen oBux, nponalen je manu 6poj N-H---Y mHTepakuuja umja cy
pacrojama usmehy 1,5 1 2,2 A (11,3% y omHocy Ha ykynan 6poj N-H---Y unTtepakuuja).

C 003upoM aa je KHUCEOHHK YeCTO AaKIENTOPCKH aTOM KOJI OBUX HMHTEPAKIHja, JCTaJbHUjE Cy
ananmuzupane O-H:---O u N-H:--O untepakuwmje. Ilpema pesynratuma, Haheno je 150 O-H:---O
uaTepaknuja u 610 N-H---O untepaknuja y 91 oqHocHO 328 KpUCTATHUX CTPYKTYDA.

OBe wWHTepakuyje Cy NPUCYTHE y KPUCTATHUM CTpyKTypama 2.4,6-tpunutrpodenona u 2,4,6-
TpuamMuHo-1,3,5-TpuHuTpOoOeH3eHA. AHATIM30M KPUCTAITHUX CTPYKTypa ca pekonouma PICRAC14
u PICRACI1S5, nponahene cy O-H---O unrepaximje ca H---O pacrojamuma 2,31 u 2,30 A, penom, u
£0-H-O yrnosuma 129,16° u 131,06°.

Cnau4HO TOMe, aHAIM3UPAHEM KPUCTATHUX CTpYKTypa ca pegrogoBurnma TATNBZ03, TATNBZ04 u
TATNBZO05, naljeno je ga cBaka aMuHO rpyma y Moinekyny 2,4,6-rpuamuto-1,3,5-rpuautTpoOen3ena
dbopmupa o 1Be uaTepMoekyacke N-H:--O unTepakiyje unju cy reoOMeTpyjCKU MapaMeTpu JaTu y
Tabenu y npusory B.

[Topen oBux, xox mamnor 6poja O-H:--O u N-H:---O unTrepakiuja, akiienTOpcku aTOMH MOTY OUTH
XJI0p, OpoM, hocdop uiau cymIop.
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3.2. YTuuaj reoMeTpuje Ha eJIeKTPOCTATHYKH MOTEHIIM A
HUTPOAPOMATHYHHUX MOJIEKYJIA

VY uuipy mpoydaBama yTHI@ja MalIMX pa3jiiKa y TeOMeTpHjaMa Ha BPEAHOCT E€IEKTPOCTATHUKOT
MOTEHIMjajla y KPUTUYHMM TadyKama, H3padyHare cy M yrnopeheHe wmare eneKTpoCTaTHYKOT
MOTEHILIM]jajia ¥ BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATHUKOT MOTeHIIMjala y 001acTiMa U3Ha 1 LIHTPATHOT PerHoHa
apoMatnuHor npcreHa u u3Haa C-NO; Be3e 3a pa3iauuuTe KPUCTAIHE CTPYKType H00PONO3HATHX
BHCOKOCHEPreTCKUX MOJIEKyJa KOju Cy NOOWJeHH MOJA pazIu4YUTHM YCJIOBHMAa MU U3 KpHCTala
paznmuunror kBanureta. [lpema noganmma 3 KemOpuuke 6aze nogaraka, TNB monekyn je npucytan
y 92 xpucranne ctpykrype, TNF y 61, TNT y 29, nok cy TATB u TETRYL npucytau y 15 u necer
KPUCTaIHHUX CTpyKTypa, penoM (ConQuest Bep3uja 2022.3.0). MelyTum, 3a HacTaBak UCTPAKUBAbHA
Cy oma0bpaHe KpHUCTajJHE CTPYKType KOje CajJpiKe camMO UYUCTE BHUCOKOEHEPreTCKe MoJleKyie, 0e3
KOKPUCTAJIMCAHUX JIPYTHX MOJIEKYIa KOju OM MOIIHM Jla YTUYy Ha BPEJHOCTH €JIEKTPOCTATHYKOT
noteHiyjana. [Iponaheno je mer kpucTamHUX CTPYKTypa Koje canapyxke TNB monekyn ca pedxogoBruma
TNBENZ10, TNBENZ11, TNBENZ12, TNBENZI3 u TNBENZ14, necer xoje caapxe TNF
mornekyn ca pedpronosuma PICRAC, PICRACI11, PICRAC12, PICRAC13, PICRAC14, PICRACIS,
PICRACI16, PICRAC17, PICRACI18 u PICRACI19, et xoje caapxe TNT monekyi ca pedkogoBuma
727ZMUCO01, ZZZMUCO05, ZZZMUCO06, ZZZMUCO08 u ZZZMUCO09, yetupu koje caapxxe TATB
Mmodeky ca pepromgouma TATNBZ, TATNBZ01, TATNBZ02 u TATNBZ03, ox koju camo 1Be UMajy
onpehene 3D xoopmunare (TATNBZ u TATNBZO03) u nBe koje caapxke TETRYL monekyn ca
pedxomoBuma MTNANL u MTNANLOI. CBe HaBenieHe KpUCTaIIHE CTPYKType Cy onpelhene Metonom
mudpakuuje X-3paka, ocuMm TNBENZI0 koja je noOujeHa HeyTpoHCkoM audpakuujoM. OBa
CTPYKTypa je Moce0HO 3HauajHa y OBOM WCTPOXHBAWKY M YNOTpeOJheHa je 3a ymopehuBame ca
TEOPUJCKUM pe3yJITaTUMa 300T BEJIMKE MPELUU3HOCTH HEYTPOHCKe Audpakuuje npu oxpehuBamy
KOoOpJMHAaTa aroMa. M3padyHare mare eJeKTpoCTaTHUKUX TOTeHIIMjala Cy MpuKa3aHe Ha ciukama 61 -
65 3a kpucranne crpykrype TNB, TNF, TATB, TETRYL u TNT monekyna, peanom. Ilorom cy
yrnopeheHr eneKTpOCTaTHYKY MOTEHIMjalll Y KPUTHYHUM TadKaMa y [IEHTPY apOMaTU4YHOT MPCTEHA
OBHX MOJIEKYJIa.

. kcal .
EJ'ICI(TpOCTaTI/I‘-IKI/I MOTCHIM]aJl U3HAaJ LHCHTpPA apOMATUYIHOT IIPCTCHA U3HOCHU 27,34 m 3a TCOPHU]JCKHU

ontummuzoBany reometpujy TNB mro je 3a 0,08 % Mame Y OJHOCY Ha BPEIHOCT Koja je 1o0ujeHa
3a TNBENZ10 kpucranny cTpykrypy (27,42 %).

Bpennocr enexrpoctaruukor noreniyjana kon TNBENZ10 kpucrtanne crpykrype je camo 0,29%
Beha on Teopujcke, a kog TNB mornekyna u3 Apyrux KpuctaiHux cTpykrypa npenasu 10%. Hajseha
pasnuka je youeHa ko TNBENZ12 kpucramHe cTpykType 3a KOjy BPEIHOCT €JIEeKTPOCTaTHUKOT

. . kcal .
MOTEHLIMjajla Y KPUTUYHO] Tauku u3Hocu 30,84 o WO je 12,84% Buie oJ BpPEeIHOCTH 3a

ONTHMHU30BaHy reoMeTpHjy. BpenHoctu enekrpocTarnykux MOTEHIMjasla 3a MOJEKYJE U3 OCTaIuX
KPUCTAJIHUX CTPYKTypa cy nare y Tabenama 6-10.
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TNBENZI11 TNBENZ12

TNBENZ10

TNBENZ13 TNBENZ14

Crnuka 61. Mane eIeKTpoCcTaTHUKOT IMOTEHIHjalla 32 H3/IBOjeHE TeOMETPHje U3 KPUCTATHUX

crpykrypa TNB; npsena 60ja onrorapa BpeAHOCTHMA €JIEKTPOCTATUUKOT [TOTEHIIMjalia Koje cy Behe

on 26,23, xyta ox 0,00 no 26,23, 3enena ox -11,92 no 0,00, a muiaBa mame oz -11,92 %.

TaGena 6. YkynHa eHepruja MojeKyja U BpeJHOCTH eJeKTPOCTATUUKOT MOTEHIIMjala y KpUTUYHUM
TayKaMa M3HaJ LEeHTpa apoMaTu4yHor npcreHa TNB MouieKyna 3a OTUMHU30BaHy CTPYKTYpY U
pa3IMyuTe KPUCTAIHE CTPYKTYPE.

Crpykrypa VkynHa eHepruja EP [@] % EP!i R dakrop™
[Hartree] mol 3 CSDY [%]
TNBENZ10 -845,3461488 27,42 0,29 4,60
TNBENZI11 -845,3002792 30,38 11,12 4,50
TNBENZI12 -845,2847208 30,84 12,80 3,97
TNBENZ13 -845,3030868 30,44 11,34 6,09
TNBENZ14 -845,3006406 30,37 11,08 3,73
OnTuMH30BaHU -845,35482453 27,34 - -
TNB

iil EP — eNleKTpOCTaTHYKK MOTEHIIHjal
¥ R (hakTop — pe3umyanHu GpakTop
¥ CSD -Kemb6puuka 6a3a ctpykrypHux mogaraka (Cambridge Structural Database)

70



Hajamka BpeTHOCT €JIeKTPOCTaTUUKOT TTOTEHITHjajla je u3padyHara 3a ontumu3zoBany 1 TNBENZ10
reoOMeTpH]y, a HajBuIle cy uzpauynare ko TNBENZ12, nok cy kox ocTtaianx reoMeTpyja u3padyHare
MPUOSIMIKHE BPETHOCTH.

MeljyTuM, KO KPUCTATHUX CTPYKTYpa APYTUX BUCOKOCHEPTETCKUX MOJIEKYJIa KOjH CY aHAIN3UPaHH,
TO HHUJE CIIy4Yaj.

(@ (@ (@ (§5

®P®D®
® ®
s s

PICRACIS PICRAC19

Crnmka 62. Mane eJeKTpoCTaTHIKOT IMOTEHITHjalla 32 H3/IBOjeHE TEeOMETpHje U3 KPUCTATHUX

crpykrypa TNF; npBena 6oja onroBapa BpeIHOCTMMA €JIEKTPOCTAaTUUKOT OTEHIIM]jaja Koje cy Behe

on 26,23, xyta ox 0,00 no 26,23, 3enena ox -11,92 no 0,00, a miiaBa mame oz -11,92 %

Tabena 7. YkynHa eHepruja MoJIeKyJia ¥ BpEHOCTH €IEKTPOCTATHIKOT ITOTCHIIHjaJla Y
KPUTUYHUM TauKama M3HaJ [eHTpa apomaruuHor npcreHa TNF monekyna 3a onTUMU30BaHy
CTPYKTYPY U pa3InuUTe KPUCTATHE CTPYKTYpeE.

CrpykTypa VKyITHa eHepruja EP [ % EP R daxrop u3
[Hartrec] mol CSD [%]
PICRAC -920,4130444 29,56 7,61 5,10
PICRACI1 -920,2254342 32,86 19,62 5,80
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HacraBak Tabene 7. YKynHa eHepruja MojeKyja U BpEIHOCTH €JIeKTPOCTATUYKOT MOTEeHIIN]jalia
y KpUTUYHUM TaukKama u3HaJ [eHTpa apomaruyHor npcteHa TNF Monekyna 3a onTuMU30Bany
CTPYKTYPY U Pa3JIM4YUTE KPUCTAIHE CTPYKTYpE.

Crpykrypa VYKyIiHa eHepruja EP [@] % EP R dakrop uz
[Hartree] mol CSD [%]
PICRACI12 -920,5205850 31,56 14,89 4,03
PICRACI3 -920,4575628 31,88 16,05 4,01
PICRACI14 -920,4979973 31,29 13,91 3,88
PICRACI5 -920,4979960 31,56 14,89 4,18
PICRACI16 -920,4980897 31,40 14,31 4,29
PICRAC17 -920,4872273 31,72 14,31 4,64
PICRACIS -920,4745691 31,80 15,76 5,87
PICRACI19 -920,4732924 31,97 16,38 5,90
OnTUMH30BaHU -920,55863946 27,47 - -
TNF

Kon TNF mosekyia, HajMamba BPeIHOCT SJIEKTPOCTATHYKOT MTOTEHIIM]ajla U3HA I IICHTPa apOMaTHIHOT

npcreHa uszHocu 27,47 %, a HajBuma BpegHocT je wu3pauyHata 3a PICRACI1 reomerpujy

kcal . .
(30,86m). Enexrpocrarnuky noreHuujan y KpUTUYHO] TAYKU U3HAJ LIEHTPA apOMaTU4HOr IIPCTEHA

3a OBY KPUCTaJIHY CTPYKTYpY je oko 20% Behu ox Bpeanoctu 3a ontumuzoBanu TNF miro je 3HauajHa
pasnuKa Koja MOXK€ JOBECTH IO MOTPENIHMX 3aKJbydaka MpHU UCIHUTHUBAKY OCETJFUBOCTH Ha yaap
excrio3uBa (Tabena 7).

CanuHe pasnuke cy yodeHe u ko kpuctaiHux crpykrypa TATB m TETRYL monekyna rame je

eJleKTpocTaTuyku norenurjan 3a 22,17% (TATNBZ) u 9,17% (MTNANLO1) Behu ox BpenHoctu

KOJI ONTUMH30BaHUX TeoMeTpuja (Tabene 8 u 9). EnekrpocraTMuky MOTEHLMjal M3HAJ LIEHTpa

apomaruyHor npcreHa koj, TATNBZ u TATNBZ03 reomerpuja je 3HauajHO Behu 0 BpEIHOCTH KOJI
. kcal kcal

ontummuzoBane reomerpuje (17,91 ﬁ) u usHocu 21,88 u 21,22 o PEIOM. CnnyHO TOME, OBE

Bpeanoctu cy Behe u kogq TETRYL reomerpuja u3 KpuctaaHux CTpykTypa, u uznoce 36,60 u 36,66

kcal kcal

o 32 MTNANL u MTNANLOI reomerpuje, penom, J0K 3a ONTUMU30BaHy U3HOCH 33,58 o
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TATNBZ

TATNBZ03

Crnuka 63. Marie enekTpoCTaTHYKOT MOTEHIIH]jalla 32 U3/IBOJ€HE T€OMETPHU]jE U3 KPUCTATHUX
crpykrypa TATB monekyna; upBeHa 60ja oaroBapa BpeJHOCTUMA €IEKTPOCTATHUKOT MOTEHIH]jasia

koje cy Behe oy 26,23, xyta ox 0,00 10 26,23, 3enena ox -11,92 no 0,00, a mnaBa mame ox -11,92
kcal

mol’

TaGena 8. YkynHa eHepruja MojeKyja U BpeJHOCTH eJeKTPOCTATUUKOT OTEHLIMjana y KpUTUYHUM
Taukama M3HaJ| IeHTpa apoMaTraHor npcreHa TATB Mornekyna 3a OonTHMHU30BaHy TEOMETPH]Y U
reOMETpH]j€ U3 KPUCTAITHUX CTPYKTYpa.

Crpykrypa VKynHa enepruja EP [kc_al] % EP R daxrop u3
[Hartree] mol CSD [%)]
TATNBZ -1011,1872097 21,88 22,17 5,6
TATNBZ03 -1011,3807914 21,22 18,48 1,1
OnTUMHU30BaHU -1011,3867634 17,91 - -
TATB
£

A

MTNANL MTNANLO1
Crnuka 64. Mare eneKTpoCTaTHYKOT MOTeHIIM]jalla 32 U3IBOJE€HE T€OMETpH]e U3 KPUCTATHUX

crpykrypa TETRYL monekyna; ijpBeHa 0oja oaropapa BpeIHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjaja

koje cy Behe ox 26,23, xxyTta oxn 0,00 10 26,23, 3enena ox -11,92 1o 0,00, a mnaBa mame ox -11,92
kcal

mol’
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Tabena 9. YkynHa eHepruja MojeKyja U BpeJHOCTH €JIEeKTPOCTATUYKOT MOTEHLIMjaNna y KpUTUYHUM
Taykama n3Haj neHTpa apomaruyuHor npcreHa TETRYL monekyna 3a onTHMH30BaHy T€OMETPH]Y H
reOMETpH]j€ U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa.

Crpykrypa VKyIHa eHepruja EP [, % EP R daxrop u3
[Hartree] mol CSD [%]
MTNANL -1144,2011083 36,60 8,99 3,00
MTNANLO1 -1144,2184993 36,66 9,17 5,10
OnTuMH30BaHU -1144,3552437 33,58 - -
TETRYL

C npyre ctpane, HajBeha CIMYHOCT BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjala je youeHa usmely
pesynraTa 3a ONTUMH30BaHy T€OMETPHjy U reoMeTpHje u3 Kpuctaiaaux crpykrypa TNT monekyna. Y
OBOM ciy4ajy, Hal)eHe Cy CIIMYHE BPEIHOCTH €JIEKTPOCTATHYKOI MOTEHLMjala 32 ONTHMU30BaHa U
7ZZZMUCO06 reomerpujy (Tabema 10). Paznmuke enekTpocTaTHYKOT MOTEHIMjaja KOA OCTaJMX

reomeTrpuja cy mame ox1 10%. Hajeeha Bpennoct je uzpauynara 3a ZZZMUCO1 reomeTpujy 1 U3HOCH

25,65 %, mro je 7,64% Buie y ogHocy Ha ontumuzoBanud TNT (23,83 %).

2ZZ2ZMUCO05

ZZ7ZMUC06

Z72ZMUCO08 Z72ZMUC09

Crnuka 65. Mare enekTpoCTaTHUKOT MOTEHIH]jalla 32 U3/IBOJ€HE TEOMETPHU]j€ U3 KPUCTATHUX

crpykrypa TNT; upBena 6oja orosapa BpeITHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjajia Koje ¢y Behe o1
kcal

26,23 @, xyTta oxa 0,00 no 26,23 @, 3esiena ox -11,92 1o 0,00 @, a riaBa Mame o -11,92 —.
mol mol mol mol
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Tabena 10. YkynHa eHepryja MOJIEKysIa ¥ BPEIHOCTH €JIEKTPOCTATUUKOT MOTEHITH]jajla Y KPUTHYHUM
Tauykama M3HaJ| IeHTpa apoMaTuyHor npcreHa TNT Morekyna 3a ONTUMH30BaHy T€OMETpUjy U
reoMeTpHje U3 KPUCTATHHUX CTPYKTypa.

CrtpykTypa VYkyrHa EP [@] % R ¢daxrop u3

enepruja [Hartree] mol CSD
777ZMUCO01 - 884,49156794 25,65 7,64 5,70
77ZMUCO05 - 884,489125884 22,59 -5,20 5,50
Z7ZMUC06 -884,557859799 23,77 -0,25 6,10
77ZZMUCO08 - 884,554014599 24,31 2,01 3,53
77ZMUC09 - 884,562118641 24,15 1,34 3,09

OnTuMH30BaHU - 884,581835322 23,83 - -
TNT

VYrpkoc pa3nukama usMel)y pesynrara 3a T€OMETpHje U3 KPUCTATHUX CTPYKTypa W ONITHUMHU30BAaHE
reometpuje, TNT u TATB monexynu nmajy mane BpeJHOCTH €JIEKTPOCTATHUKOT TOTEHIMjala U3HAa
IIEHTPa apOMaTHYHOI MPCTEHa LITO je Y CKIaly ca HBUXOBOM MajoM oceTbupomhy Ha ymap.’® 3
MehyTum, TO ce He MOXKe Ce JIaKo 3aKJbY4YHTH 3a ekcruio3uBe kao mrto cy TETRYL, TNF u TNB koju
1Majy yMepeHy UM BEJIMKY OCeTJLUBOCT Ha yaap.’® 34

MoskeMO 3aKJbyYUTH Ja TEOMETPHja y BEIUKO] MEPU YTHUYE HA EIEKTPOCTATHYKH TOTESHIIMjal, ITO
yKasyje Ha BaXXHOCT INpeuu3Hor onapehuBama TIeOMETPUjCKUX Napamerapa KopHilhemeM
EKCIIEPIMEHTAIHUX H TEOPHjCKUX MeTona. I[Ipenu3HOCT KpUCTAHUX CTPYKTypa c€ Mepu
pe3uaynanuM pakropoM R, koju moka3syje cTerneH ciarama u3Mel)y u3padyHaTux 1 eKClepuMEeHTaTHO
nobujeHux cTpyKTypHUX (axTtopa. Mako R daxkrop mMepu KBalIUTET CTPYKTYpE, HETOBa MOBE3aHOCT
ca eJIeKTPOCTaTUYKUM IOTEHLIMjaJIOM HU]€ jacHa, IITO Ta YMHU HENOYy3JaHUM 3a 01a0up KpUCTaIHe
CTPYKType 3a U3pauyyHaBambe Mara eJ1eKTPOCTaTHUKOr TOTEHIHjala.

TNBENZ10 reomerpuja uma BpEAHOCT €JIEKTPOCTATHYKOI MOTEHIMjala Koja je MNpHOIMKHA
BpenHOCTH Kopa Teopujcke reomerpuje (0,29%), anmu BpenHocT R dakTtopa 3a OBy KpHUCTaIHY
cTpykrypy wusHocu 4,60%. HacynmpoT Tome, BpPEIHOCT €JIEKTPOCTATUYKOT TOTEHIIMjala KOJI
TNBENZ12 reometpuje ce paznukyje 3a 12,80% on Teopujcke, alny oBa KpUCTalIHa CTPYKTypa uMa
Mawu R pakrop (3,97%). Cninuna penanuja je npucyTtHa v kog TNT u TATB reomerpuja. Ha npumep,
ZZZMUCO06 wuma Bpio OMUCKE BPEJHOCTU EJIEKTPOCTATHYKOr IOTEHLHWjajlla M3HaJ LEeHTpa
apoMaTUYHOT MPCTEHA BPEIHOCTHMA KOj€ Cy J00MjeHe 3a ONTUMHU30BaHy reomerpHjy. Mehyrum, R
daktop 3a ZZZMUCO06 xpuctanHy cTpykrypy uszHocu 6,10%. CymnporHo Tome, R daxrop 3a
TATNBZ03 kpucranHy cTpykTypy u3Hocu camo 1,10%, anu je BpegHOCT eJeKTPOCTaTUYKOT
MOTEHIIMjajla U3HA]] LIEHTpa apoMaTHyHor npcreHa 18,48% Beha ox BpeHOCTH 3a ONITUMH30BaHY.

OceTJbHBOCT Ha yJap C€ MOXKE ITPOLICHUBATH U HA OCHOBY €JIEKTPOCTATHYKOT TOTeHIIn]jana u3naa C-
NO; Bese. Ha ocHOBY Marma eleKTpOoCTaTUYKOT MOTEeHIIHjalla MOXe ce TPy0o MPOLEHUTH BPEIHOCT
enekTpoctatuukor noreHnujaia uzHag C-NO; Be3e u WAeHTU(PUKOBATA Be3a Koja Ou Moria Outu
OKHuAa4 JAeToHanuje. [pyOoM MpOIEHOM BPEIHOCTH EIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjaja y obnactuma
W3HaJ IeHTpa apomarudHor npcteHa u u3Haa C-NO: Bese Hal)eHo je ma oBe BpeaHocTH npenase 30,0

% kox ckopo cBux reomerpuja TNB, TNF, TNT u TETRYL monexyna u3 KpUCTaTHUX CTPYKTYpa.

Oge BpenHOCTH Cy Yy ckiany ca Hso BpegHocTiMa 3a oBe ekcruio3uBe koje uznoce 100, 87, 160 u 32
cm, pegom. %84 C npyre crpane, kon TATB reomeTpuja koje cy npeys3eTe U3 KpUCTaTHUX CTPYKTYpa,
rpy0a mpoieHa BpeIHOCTH eIeKTpocTaTHIkor noteHujan n3Haa C-NO; Be3e maje BpeAHOCTH Koje

75



kcal .
cy mame o 20,92 o [ITO je Y CKJIaZly ca HEeroBOM Majiom ocetrspuBomhy Ha ynap (Hso BpemHocT
m3HOCH 490 cm). 6084
Jlo caudHOT 3aKJbydKa ce MOXKe JohW M3 Mara eIeKTPOCTATHYKOT MOTEHIIMjala 32 ONTHMH30BaHE
reometpuje. Ha npumep, BpeaHOCT enekTpocTaTHukor notennujana u3naa C-NO2 Be3e U3HOCH OKO

kcal .
32,5 o] 3& ONTHMH30BaHY TEOMETPH]Y, NOK y KPUTHYHAM Taukama H3HaJ C-NO; Be3a ko

TNBENZ10 reomerpuje uznocu 31,89 u 34,55 % (cuka 66).

32,57
33,59 B 32,55

ThiBoe TNBENZ10
Cnuka 66. Mane eIeKTpoCTaTHUKOT IMOTEHIHjalia 3a ONTHMHU30BaHy reomeTpujy TNB (sieBo,
TNBoprt) (BpeaHOCTH elleKTpocTaTuyKor noteHmujana uznaj C-NO; Bese cy uzpauynare Python
CKPHUIITOM 3a ofipehHBame BPEIHOCTH SIIEKTPOCTATUYKOT MOTSHIIH]aJIa Ha eJIEKTPOHCKO] T'yCTHHU
0,001 a.u.) u 3a TNBENZ10 ctpykTypy (iecuno) (u3pauynare WFA-SAS nporpamom); ipBeHa 6oja

. . . kcal .
MpHKa3yje BPEIHOCTH SIIEKTPOCTATHIKOT IMOTCHIIMjalla Koje cy Behe ox 20,92 mc—;, KyTa MpuKaszyje
kcal . kcal . .
ox 0,0 1o 20,92 mc—;, 3esieHa npukasyje og -11,92 no 0,0 mc—;, a TUIaBa MpuKa3yje BPEIHOCTH KOje Cy
kcal

Mame o -11,92 —.
mol

3arum je ucnuTaHa Be3a u3Mel)y reomerpujckux mapamerapa C-NO» Be3e U €IeKTpOCTaTHYKOT
norexnujana uzHaa C-NO; Bese. Mcnurane cy nyxune C-N Bese, kao u BpenHoctu £C-N-O u 1C-
C-N-O Top3uonux ymosa y kpuctaiauM crpykrypama TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB monekyna
y notpasu 3a Be3oM usmely reomerpuje C-NO2 dpparmMeHTa u eneKTpOCTaTHUKOT MOTEHIIMjana U3Ha
C-NOz Bese.

Tabena 11. l'eomerpujcku nmapamerpu 3a TNB reomerpuje u3 kpuctaaHux CTpyKTypa.

Crpykrypa d C-N[A] £C-N-O [°] tC-C-N-O [°]
TNBENZ10 N1-C1 1,49 O1-NI1-Cl1 118,16 O1-N1-C1-C6 -1,78
N3-C5 1,47 O5-N3-C5 116,58 O5-N3-C5-C4 3,73
N2-C3 1,48 03-N2-C3 117,37 03-N2-C3-C2 27,07
TNBENZ11 NI1-C1 1,48 O1-N1-C1 118,20 O1-N1-C1-C6 -1,10
N3-C5 1,47 06-N3-C5 117,70 05-N3-C5-C6 31,90
N2-C3 1,47 0O3-N2-C3 118,30 03-N2-C3-C2 -4,00
TNBENZ12 N1-C4 1,48 O3-N1-C4 117,70 03-N1-C4-C2 -3,80
N2-C1 1,478 04-N2-C1 117,30 04-N2-C1-C3 -0,70
N3-C6 1,47 06-N3-C6 118,40 06-N3-C6-C5 5,00
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Hacrapak Ta6ene 11. I'eomerpujcku mapamerpu 3a TNB reomeTpuje u3 KpuCTaTHUX

CTpPYKTYypa.
CrpykTypa d C-N [A] £C-N-O [°] 1C-C-N-O [°]
TNBENZ13 N1-C1 1,47 O1-N1-CI1 118,50 O1-N1-C1-C6 -4,70
N2-C3 1,47 03-N2-C3 117,10 03-N2-C3-C2 -9,10
N3-C5 1,48 06-N3-C5 117,50 06-N3-C5-C4 -1,80
TNBENZ14 NI1-C1 1,48 02-N1-C1 117,10 02-N1-C1-C2 -5,40
N2-C3 1,47 04-N2-C3 117,80 04-N2-C3-C4 31,40
N3-C5 1,47 06-N3-C5 118,30 06-N3-C5-C6 -1,80
Ontumuzosanu TNB N-C 1,48 O-N-C 116,77 O-N-C-C 0,00
O-N-C 116,87
O-N-C 116,82

Hyxuna C-N Be3a u BpenHoctd £C-N-O yrioBa y UCIIUTUBAHUM T€OMETpHjaMa pa3jikKyje ce 3a
£0,01 A u2,00° y onHOCY Ha ONTUMK30BaHy reoMeTpHjy (Tadena 11). MelhyTum, pesynraru u3 Tadeine
14 yxa3yjy Ha 3HauajHHje paznuke usmely Bpeanoctu tC-C-N-O yrnoBa reomeTpuja U3 KpUCTAITHUX
CTpYKTypa W ONTUMHU30BaHUX Teomerpuja. Kox ontmmmsoBane reomerpuje, tC-C-N-O yrioBu
uznoce 0,00°, nox 3a TNBENZ10 reomerpujy usnoce -1,78°, 3,73° u 27,07° (tO1-N1-C1-C6, 105-

kcal

N3-C5-C4 u t03-N2-C3-C2, penom). Kao nmocneauia, enekTpocTaTHdKy MOTeHIHja je 3a 2,0 e

Behu m3nan C-NO:2 Bese koja je uckpenyrta moj yriom on 27,07° y omHOCY Ha paBaH apOMaTHYHOT
npcreHa ko TNBENZ10 reometpuje. Cinune pasznuke ¢y npoHaleHe U y reoMeTpujama npey3eTum
U3 IPYTUX KPUCTAIHUX CTPYKTypa (ciuke 67 - 69). EnexTpocTaTuuky MOTEHLIMjal U3HA UCKPEHYTE

C-NO:> Beze xon TNBENZ11 u TNBENZ14 reometpuje usHocu 36,68 u 36,89 %, penoM (cimka

67). OBe cTpykType, Takohe, numajy Top3none tC-C-N-O yrioe 3a oko 30° uCKpeHyTe y OJHOCY Ha
Cs paBan apomaruusor npctesa (31,9° u 31,4° 3a TNBENZ11 u TNBENZ14, peaom).

T T T W

TNBENZ11 TNBENZ12 TNBENZ13 TNBENZ14

Crnuka 67. Mane eleKTpocTaTHUKOT MOTEHIMjala ca BPeJHOCTUMA Y KPUTHYHUM TauKaMa M3HaJl
uckpenyte C-NO; Be3e kox mosnekyna TNB uz TNBENZI11, TNBENZ12, TNBENZ13 u
TNBENZ14 CprKTypa pBeHa 0oja O,ZLI‘OBapa BpPEIHOCTUMA EJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIN]jall Koje

cy Behe ox 20 92 ;> KyTa o1 0,0 mo 20, 92 , 3eaeHa ox -11,92 mo 0,0 l;c—:ll, a IJ1aBa BPeIHOCTUMA
kcal

Koje cy Mame of -11,92 ol

Ha cnunu 68 cy npukazaHe mare eneKTpoCTaTHIKOT nmoTeHnujana 3a reomerpuje TNT Monekyna u3
KPUCTAJIHUX CTPyKTypa kKoje motBphyjy ma C-NO: Beze ca Behum 1C-C-N-O yrnoBuma (matum y
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tabenu 14) nmajy Behe BpeqHOCTH enekTpocTaTudkor noreHnujana uznan C-NO» Bese. Ha ciouiu 68
MIPUKa3aHe Cy caMO BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATHUKOI MOTEHIMjala Y KpUTUYHO) Tauku u3Hag C-NO2
Be3e y mapa nonoxajy (p-C-NOz), nok cy uzocrtaBibeHe BpenHocTH usHajg C-NO; Be3a y opro
nonoxajy (0-C-NO3) 300r yTuiaja BOAZOHHKA U3 CyceHEe METHII IpyIie KOju oTexaBajy onpehuBame
0JI0’Kaja KPUTHYHE TaYKe.

Z77MUCO08

ZZZMUC09

ZZZMUCO05 ZZZMUCO06

Cnuka 68. Mane enekTpocTaTHUKOr MOTEHIMjalla ca BPeJHOCTUMA Y KPUTUYHUM TauKaMa M3HaJl
uckpenyte p-C-NOz Bese kox mosekyna TNT uz ZZZMUCO01, ZZZMUCO05, ZZZMUCO06,
2Z7ZMUCO08 u ZZZMUCO09 ctpykTypa; LipBeHa 60ja NpuKa3yje eleKTPOCTaTUIKH MOTEHIH]jall KOj!

. kcal kcal kcal
je Behu ox 20,92 E, xyTta ox 0,0 1o 20,92 ﬂ, 3esieHa o -11,92 no 0,0 i, a TuIaBa BPEIHOCTHU
mol mol Keal mol
Koje cy Mame of -11,92 =
mol

[Tpema tC-C-N-O yrnoBuma u3 tabene 14, p-C-NO» Bese cy uckpenyrte 3a 20,00° qo 33,50°, nox cy
0-C-NO; Be3e wuckpenyre ckopo nmo 60,00° mro omoryhaBa dopmupame cinabux C-H:---O

MHTEpaKIyja.

MTNANL MTNANLO1

Crnuxka 69. Mare enekTpocTaTH4KOT MOTEHIIMjalla ca BPeJHOCTUMA Y KPUTUYHHUM TauKaMma U3HA
uckpenyte p-C-NO» Bese kox monekyina TETRYL uz MTNANL u MTNANLOI crpykrypa; 1ipBeHa

. . . .. kcal kcal
00ja mpuKa3yje eIeKTPOCTATHUKH MOTEeHIIM]jal Koju je Behu o 20,92 ﬁ, xyTta oz 0,0 1o 20,92 f,
kcal

kcal )
3eseHa ox -11,92 1o 0,0 ﬁ, a TUTaBa BPEIHOCTH Koje cy Mame of -11,92 o

Cmuune Bpeanoctu TC-C-N-O yrmoBa cy usmepene u koa reomerpuja TNF u TETRYL monexymna
Koje cy mpey3ere u3 kpuctaaHux cTpykrypa. Kog TNF reomerpuja, HUTpo rpymna y opTo Mojioxajy je
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nckpenyra usmelhy 15,00° u 20,00° y omHOoCy Ha paBaH apOMAaTUYHOT TPCTEHA, JOK j& KOJ
ONITUMU30BaHEe reoMeTprje uckpenyra 3a 28,81° (tabena 12). Komg TETRYL crpykTypa, oBa rpyma je
nuckpenyta 110 43,20° mro je Bume ox 33,34° komuko TO-N-C-C yrao u3HOCH KO/ ONTHMHU30BaHE
reometpuje (ymopeheHo ca arncoryTHOM BPEIHOCTH, JOK je u3mepeHa -33,34°) (tadena 13). OBakse
Bpennoctu tO-N-C-C yrna cy mocneauna o00jHUX CTEpHUX HHTEpaklMja, aqu U (GopMHUpama
cnabux mHTpamonekyickux C-H:---O unrepakumja u3mel)y N-meTun-N-HUTPO30aMHUHCKE M HUTPO

rpyme.

Tabena 12. I'eomerpujcku mapamerpu 3a TNF reomeTpuje U3 KpucTamIHUX CTPYKTYpa.

Crpykrypa d C-N [A] £C-N-O [°] 1C-C-N-O [°]
PICRAC NI1-C2 1,46 02-N1-C2 118,94 0O2-N1-C2-C1 -7,29
N2-C4 1,45 O7-N2-C4 117,99 O7-N2-C4-C5 -0,04
N3-C6 1,48 O5-N3-C6 120,18  0O5-N3-C6-C1 -15,70
PICRACI11 N3-C6 1,46 O7-N3-C6 119,36 07-N3-C6-C1 6,45
N2-C4 1,47 04-N2-C4 116,86 04-N2-C4-C3 -0,30
NI1-C2 1,43 02-N1-C2 121,45 02-N1-C2-C1 22,60
PICRACI12 NI1-C2 1,46 0O2-N1-C2 118,20 02-N1-C2-C1 -3,50
N2-C4 1,46 0O5-N2-C4 117,60 05-N2-C4-C5 -6,30
N3-C6 1,48 O7-N3-C6 120,10  O7-N3-C6-C1 -19,20
PICRACI13 NI1-C2 1,46 02-N1-C2 118,c60 02-N1-C2-C1 9,30
N2-C4 1,47 05-N2-C4 117,90 05-N2-C4-C5 -0,60
N3-C6 1,47 06-N3-C6 119,70 06-N3-C6-C1 18,70
PICRACI14 N2-C6 1,46 O1-N2-C6 118,60 O1-N2-C6-C1 -9,40
N3-C4 1,47 0O5-N3-C4 117,90 05-N3-C4-C2 0,40
N1-C3 1,47 O3-N1-C3 119,50  O3-N1-C3-CI -18,50
PICRACI15 N2-C6 1,46 O1-N2-C6 118,90 0O1-N2-C6-C1 -9,40
N3-C4 1,47 05-N3-C4 118,30 05-N3-C4-C2 0,90
NI1-C3 1,47 O3-N1-C3 119,40  O3-N1-C3-C1 -18,40
PICRACI16 N2-C6 1,46 O1-N2-C6 119,00 O1-N2-C6-C1 -8.40
N3-C4 1,47 0O5-N3-C4 118,00 05-N3-C4-C2 1,00
NI1-C3 1,47 O3-N1-C3 119,90  O3-N1-C3-CI -18,20
PICRAC17 N2-C6 1,46 O1-N2-C6 119,00 O1-N2-C6-C1 -8,20
N3-C4 1,47 O5-N3-C4 118,40 05-N3-C4-C2 0,80
NI1-C3 1,47 O3-N1-C3 120,30  0O3-N1-C3-C1 -17,60
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Hacrapak Ta6ene 12. ['eomerpujcku napamerpu 3a TNF reomerpuje u3 KpucTaTHuX

CTpPYKTYypa.
CrpykTypa d C-N[A] £C-N-O [°] 1C-C-N-O [°]
PICRACI18 N2-C6 1,46 O1-N2-C6 119,20 O1-N2-C6-C1 -7,90
N3-C4 1,46 05-N3-C4 117,60 05-N3-C4-C2 0,70
N1-C3 1,47 0O3-N1-C3 120,50  O3-N1-C3-C1 -17,00
PICRACI19 N2-C6 1,46 O1-N2-C6 119,50 0O1-N2-C6-C1 -6,60
N3-C4 1,46 05-N3-C4 118,20 05-N3-C4-C2 0,60
N1-C3 1,47 0O3-N1-C3 120,40  O3-N1-C3-Cl1 -15,50
OntumuzoBanu TNF N-C 1,46 O-N-C 117,54 O-N-C-C 1,86
N-C 1,47 O-N-C 116,84 O-N-C-C 0,83
N-C 1,48 O-N-C 117,47 O-N-C-C 28,81

Ta6emna 13. I'eomerpujcku napamerpu 3a TETRYL reomerpuje U3 KpucTaaIHUX CTPYKTypa.

CrpykTypa d C-N[A] £C-N-O [°] 1C-C-N-O [°]
MTNANL N1-C2 1,49 O1-N1-C2 118,61 O1-N1-C2-C1 21,85
N2-C4 1,49 04-N2-C4 117,41 04-N2-C4-C5 -24,12
N3-C6 1,50 06-N3-C6 117,19 06-N3-C6-C1 43,20
MTNANLOI N4-C6 1,48 08-N4-C6 118,40 08-N4-C6-C1 22,10
N3-C4 1,48 05-N3-C4 117,30 05-N3-C4-C3 -23,80
N2-C2 1,48 03-N2-C2 117,60 03-N2-C2-C1 43,20
OnTUMHU30BaHH N-C 1,48 O-N-C 117,28 O-N-C-C 26,49
TETRYL O-N-C 117,71 O-N-C-C -33,34
O-N-C 116,72 O-N-C-C -0,59

Uumenuna na cy C-NO2 Beze y opTo nosioxkajy Hajcinabuje ykasyje Ha TO Ja Mpolec JeTOHAIU]e
3al0uMbC IUXOBUM PAacKUIameM, a He packunameM C-NO; Be3a y mapa nonoxajy. Mehytum u oBe
Bese cy decto cnabe.’* ¥ Kox TETRYL reomerpuja, Hal)eH je H3y3eTHO IIO3UTHBAH €J1eKTPOCTATHUKH

noreHnujan u3Hag C-NO:z Bese y mapa nojoxajy Koju U3HOCH Mpeko 37 % (cmuka 69). Kon TNT

. kcal .
reoMeTpuja, oBe Bpeanoctu u3noce umely 30,83 u 35,32 ol Crora oBe Be3e Takohe JIako JUCOCY]y

IITO MOXE Ja JIONPUHOCH OCETJbUBOCTH Ha yhap ekcruioduBa. leomerpujcku mapamerpu TNT

MOJIEKYJIa U3 KPUCTAIHUX CTPYKTypa Ccy JaTu y Tabenu 14.
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Tabena 14. I'eomerpujcku mapamerpu 3a TNT reomerpuje U3 KpUCTATHUX CTPYKTypa.

Crpykrypa d C-N[A] £C-N-O [°] 1C-C-N-O [°]
727ZMUCO01 N3-C6 1,50 06-N3-C6 118,11 06-N3-C6-C1-51,64
N2-C4 1,44 03-N2-C4 118,90 03-N2-C4-C3 20,08
N1-C2 1,45 OI1-N1-C2 120,42 O1-N1-C2-C1 43,34
777ZMUCO05 N1-Cl1 1,46 02-N1-C1 118,30 02-N1-C1-C6 -46,30
N2-C3 1,47 04-N2-C3 118,90 04-N2-C3-C4 -23,60
N3-C5 1,47 06-N3-C5 120,20 06-N3-C5-C6 53,20
77ZMUC06 N3-C5 1,48 05-N3-C5 117,70 05-N3-C5-C6 -50,70
N2-C3 1,47 03-N2-C3 117,50 03-N2-C3-C2 22,00
N1-Cl1 1,47 02-N1-C1 117,90 02-N1-C1-C6 47,20
7Z7ZZMUCO08 N3-C7 1,48 06-N3-C7 116,86 06-N3-C7-C2 -58,70
N2-C5 1,46 03-N2-C5 117,54 03-N2-C5-C4 33,50
N1-C3 1,47 OI1-NI1-C3 118.10 O1-N1-C3-C2 38,80
727ZMUC09 N1-C1 1,47 OI1-NI1-C1 118,00 O1-N1-C1-C6 -39,70
N3-C5 1,48 04-N2-C3 117,70 04-N2-C3-C4 -32,40
N2-C3 1,47 06-N3-C5 117,40 06-N3-C5-C6 53,30
OnTuMH30BaHU N-C 1,48 O-N-C 117,29 O-N-C-C -32.53
INT N-C 1,48 O-N-C 116,88 O-N-C-C 0,19
N-C 1,48 O-N-C 117,29 O-N-C-C 32,54

C npyre cTpaHe, UHTpaMoJIeKyJIcke BomoHnYHe Be3e kKoj TATB monexyna ytuuy Ha reomerpujy C-
NO; Be3e 300r yera je HUTPO Ipyna UCKpeHyTa 3a Mame of 5,0° o1 paBHU apOMaTUYHOI MIpCTEeHa
(tabena 15). Crora, moxemo pehu 1a je reoMeTpuja OBUX MOJIEKYJa CKOpO IJiaHapHa. Pesynratu u3
tabene 15 ykasyjy Ha BeNMKY CIMYHOCT M3Mel)y reoMeTpHjcKuX MapaMerapa KOoji ONTHMH30BaHE
TeOMETpHje M TEeOMEeTpHja M3 KPHUCTATHUX CTPyKTypa. MelyTM, BpPEIHOCTH E€IEeKTPOCTATHUKUX
MOTEHIIMjajla U3Ha/ LIEHTPa apOMaTUYHOI MPCTEHA KOJ| TeOMEeTpUja U3 KPHUCTAIHUX CTPYKTypa ce
3HA4YajHO Pa3JIMKyjy OJl BpEAHOCTH KO/ ONTUMHU30BaHE reomeTrpuje. Crora ce KoJ OBUX FeOMETpHUja
JjaBJbajy MoTenIkohe y aHaJIu3upamy pe3ynrara Te je MoTpeOHO UCIUTATH Apyre (pakrope Koju Mory
na ytuay Ha reometpuje TATB Monekysa y KpUCTaIHUM CTpyKTypama.
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Tabena 15. 'eomeTrpujcku mapamerpu 3a TATB reomeTpuje u3 KpUCTaTHUX CTPYKTYpa.

Crpykrypa d C-N [A] £C-N-O [°] 1C-C-N-O [°]
TATNBZ N1-CI 1,42 O1-NI1-C1 121,36 O1-NI1-C1 -C6 1,90
N3-C3 1,42 03-N3-C3 120,70 03-N3-C3 -C2 -2,44
N5-C5 1,42 O5-N5-C5 121,34 0O5-N5-C5 -C4 -0,83
TATNBZ03 N1-CI 1,42 OI-N1-C1 121,17 O1-NI1-C1 -C6 3,23
N3-C3 1,42 03-N3-C3 121,06 03-N3-C3 -C2 -1,72
N5-C5 1,41 05-N5-C5 121,30 0O5-N5-C5 -C4 -3,11
OnTuMH30BaHU N-C 1,44 O-N-C 120,27 O-N-C-C 8,36
TATB O-N-C 120,39 O-N-C-C -8,87
O-N-C 120,48 O-N-C-C 7,22

W3 oBux pe3ynTara MOXXEMO 3aKJbYYHUTH Jia je eJIEKTpocTaTuuku noreHnujai uzHaa C-NO> Bese
jeIHAKO 3HaYajaH Kao M eJICKTPOCTATHYKH MMOTEHIIHM]all H3HA/I IICHTPa apOMaTUYHOT mpcTeHa. [Ipema
TOME, OBE BPEIHOCTH CE MOTY YMOTPEOMTH 3a MCIHMTHBAKE Be3e M3Mel)y OCeT/bMBOCTH Ha yaap M
MOJIEKYJICKE TeOMETpH]E.
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3.3. OapehuBame jauune C-NO: Be3a y HHTPOAPOMATHYHUM
MOJIEKYJINMA

[IperxomHu pe3ynraru Cy MOKa3alu Jia BPEIHOCTH yriioBa u3Mel)y paBHU apOMaTW4YHOT MPCTEHA U
paBHU HUTPO TPyIe MOTY Jia yTHYy Ha BPEIHOCTH €JIEKTPOCTaTHYKOT moTeHIjana u3Haa C-NO»
Beze. C 003upoM J1a Cy OBE BPEIHOCTH 3HauyajHEe 3a mIpeaBulhame NEeTOHAOWMIIHOCTH EKCIUIO3WBa
MOTPEOHO j€ HACTABHUTH Ca aHAJIM30M MOJIEKYJICKE CTPYKTYpe IITO C€ MOXKE MOCTHNN HCIIUTHBAKHEM
jaunHe C-NO> Be3a Ha OCHOBY eHepruje nucorjanuje u Bubeprosux nnaexca (WBI).

VY tabenu 16 cy nare eHepruje nuconyjanuje 1 Bubeprosu nnmaekcu 3a cee C-NO; Be3e y MOJIeKy/IrMMa
TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB.

Tabena 16. Enepruje nucounjanuje 1 WBI cBux C-NO Be3a 'y TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB

MOJIEKyIUMa.
Monekynu Tun Bese kcal WBI¢_no Hso [cm]
Ec-no, [m ?
TNB - 60,92 0,76 100
TNF opTO 56,78 0,76 87
opTO 64,89 0,80
napa 63,18 0,78
TNT opTO 56,23 0,74 160
napa 62,10 0,77
TETRYL opTO 55,19 0,76 32
opTo 55,80 0,76
napa 60,50 0,74
TATB - 64,53 0,89 490

[Ipema pesynraruma u3 Tabene 16, HajMame BpeAHOCTH eHepruje auconujanuje umajy C-NO2 Bese
KOje ce Hajiasze y opTo nojoxajuma. ¥ mopehemy ca oBUM Be3ama, eHepruje aucoumjamnuje C-NO2

. kcal .
BE3a y mapa nojioxkajuma cy 3a S5 1o 15 ol Behe. M3y3erak cy camo HUTpPO rpyIme Koje Cy YKJbyueHe

y MHTPaMOJIEKYJICKY BOJOHUYHY Be3y. TakaB npumep cy HuTpo rpymne koa TNF u TATB monexyna
Koje cy ykibydeHe y uHTpamonekyicky O-H:--O-N u N-H:--O-N uHTepakuujy ca cycemnHoM
XUAPOKCUITHOM OTHOCHO amuHO rpymnom. Enepruje nucomujanuje 3a oBe C-NO» Bese u3noce 64,89 u

64,53 % Hajcnabuja Be3za xon TETRYL monekyna je N-NO: Be3a (25,24 %), any Cy IPUINYHO
cmabe u C-NO> Beze. OBakny jaunHy C-NO» Be3a notephyjy 1 WBI BpennocT.
Pesynratu ca ciuke 70 m 71 mokazyjy ma cy Hso BpeaHOCTH M BpPETHOCTH €JIEKTPOCTATUIKOT

MOTEHIIMjajla U3HAJ IIEHTPa apOMaTHYHOT MpCTeHa y ckiaay ca jaunHoM C-NO:z Be3e Koj OBUX
MOJIEKyJIa.
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EC-NO: [keal/mol]
[5%)
o
EP [kcal'mol]

47.00

42.00 0
TETRYL TNT TNF TNB TATB

EEEE C-NO; =®—EP

Cnuxa 70. Tlopeheme enepruje nuconnjauuje najcnaduje C-NOz Bese (Eq_no,) 1
enekrpocrarnykor noreHnujana (EP) uznax nenrpa apomarnynor npcreHa TNB, TNF, TNT,
TETRYL u TATB ekcmiio3usa.

Jlobpe mepdopmaHce eKcIIo3MBa Cy decTo nose3aHe ca mamum WBI BpeaHocTuma u manom
eneprujom auconmjanuje C-NO; Bese, mehyrum, oBakBe 0OCOOMHE 4YECTO BOIE Ka BEJIHKO]
JNETOHAOMITHOCTH eKciuio3uBa kao mro je ciydaj kon TETRYL excrumosuBa. MehyTtum, crnabe
MHTPaMOJICKYJICKE BOJIOHUYHE BE3€ MOTY JIa CMambe OCETJBUBOCTH Ha y/Iap OBHX €KCIUIO3MBA a J1a IPU
Tome eHepruje aucouujanrje C-NO; Be3a ocrtany npubnuxHor pena BennunHe kao konx TETRYL
eKCIIO3MBA M JIPYTMX BHCOKOOCETJHMBHX €KCIUIO3MBa. TuMme ce 100Mjajy eKCIJIO3MBH ca JI00pUM
nepdopmaHcamMa U MajoM oceTsbuBolIhy Ha yaap. Y 3aBUCHOCTH Of] TUIIA CYIICTHTYEHTa KOJU Ce
HaJla3e y CyCeICTBY HUTPO IpyIe, HHTPAMOJICKYJICKE BOJIOHHYHE BE3€ MOTY YTHIATH Ha jaunny C-
NO: Be3e Ha JBa CYNpOTCTaBJbeHAa HauMHa. [IpBM HauMH mNoapa3yMeBa Ja BOJOHUYHE Be3e
,,3aKJbyUdaBajy”“ HHUTPO Tpyle y paBHH apOMaTHYHOI NpcTeHa ImTo mnoBehaBa aeroKaIu3alujy
€JIEKTPOHA Y MOJIEKYJly U 10BoaM 110 noBehama jaunne C-NO- Be3e. TakBe cy uHTpamosekyiacke N-
H---O-N unTepaxkuuje koje ce popmupajy uamel)y amuao u HUTpoO rpyrne y TATB monekynmuma. pyru
HauMH JeJ0Bamba BOJAOHUYHE Be3€ IMOjpa3yMeBa IMOTIIOMAarambe CTEPHUX OAO0OJHHX HHTEPAKIIMja.
TakaB edexar ce jasba ko TETRYL monexyna ko kora N-mMeTrii-N-HUTPO30aMUHCKHU CYTICTUTYESHT
JIOBOJM JI0 MCKpeTama HUTPO Tpyle O pPaBHM apOMATHYHOI MPCTEHa yClen dYera JoJla3u J0
JETMMUYHOT WM TIOTIYHOT TIpeKHJIa Jesokanu3aiuje enexkrpona. Kao nmocneauna tora, cnabu C-
NO: Be3e. MehyTtum, oBakBa reoMeTpuja HUTpO Irpyre omoryhasa ¢opmupame ciabe C-H:--O-N
uHTepakiyje. [I[pema Tome, Ipyry HauMH JeI0Bakba HHTPAMOJIEKYJICKE BOJIOHUYHE Be3e MOJpa3yMeBa
cTa0MIIN3alMjy UCKPUBJbEHE HUTPO TPyIE U MOTIOMAarame CTEpHUX OJ00JHMX MHTEpakKldja IITO
cimabu C-NO: Besy u Boau ka Behoj ocetspuBocTr TETRYL excruo3usa.

67.00 500
62.00 400
57.00 300

52.00 200

EC-NO: [keal/mol]
[ S¥]
Lh
(=]
H50 [em]

47.00 100

42.00 0
TETRYL TNT TNF TNB TATB

s E C-NO: =@®=H30

Cnuxa 71. Tlopeheme enepruje nucounjaumje najenabuje C-NO2 Bese (Ec_no,) B OCETIBUBOCTH Ha
yaap (Hso) TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB ekcrio3uBa.
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3.4. YTuuaj BOIOHMYHE Be3e HA BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATHYKOT
NMOTEHIHjaJIa KOJA HUTPOAPOMATHYHMX jeJUHCHA

Jlo capa cy JeTajbHO aHaJIM3UpaHe BPETHOCTH €IEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjalla KO TeoMeTpHja U3
KPUCTAITHUX CTPYKTypa. Mel)yTim, mocraBiba ce muTame /1a I BOZOHHYHE BE3€ MOTY, U Y KOjOj MEPH,
na MOIU(MUKY]y BPEAHOCTH €IEKTPOCTATHUKOT MOTEHIUjal y KPUTUYHUM Taykama HU3HaJ LEHTpa
apoOMaTUYHOT MPCTEHA HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJIa.

[Ipe Hero mTo AeTajbHO U3aHAIM3UPAMO YTHIA] BOIOHUYHE BE3€ HAa BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOT
MOTEHIIM]jajia KOJl ONTUMHU30BaHUX T€OMETpHja U TeOMETpHja U3 KPUCTATHUX CTPYKTYpa, OTPEOHO je
Jla IPOKOMEHTAPHILIEMO Be3y u3Mel)y eeKTpOCTaTUYKOT MOTEHIIMjalla U OCETJHUBOCTH Ha ynap. OBa
Be3a he OuTu pazjanimeHa Ha pe3yaTaTiMa KoJl OITUMU30BaHUX reomeTpuja. [lo3uTuBHE BpeIHOCTH
€JIEKTPOCTATUYKOT TOTECHIIMjala M3HA IIEHTPa apOMaTUYHOT IPCTeHa Ko onTuMu3oBaHHX TNB,
TNF, TNT, TETRYL u TATB reomerpuja moTBphyjy Aa Cy oBa jeqUEHa CKIOHA JCTOHAIIH]H.

Bpennoctu eaeKTpocTaTHUKOT MOTEHIIMjalla U3HaA EeHTpa apoMatuyHor npcrena kogq TNB u TNF

kcal .
Mousiekyna usHoce 27,34 u 27,47 —op PE/IOM, IITO CYrepHINe jia OBH €KCTUIO3HBH MMajy CIMYHY

ocetrspuBocT Ha yaap (Hso Bpennoctu uznoce 100 u 87 cm, penom). C npyre ctpane, TETRYL uma

HU3PasUTO IO3UTHUBHY BPCAHOCT CICKTPOCTATHUYKOI HOTGHHI/IjaJIa HU3HaJ OCHTpa apoMaTU4HOr

kcal

npcreHa 33,58 — ¥ Behy ocetrsbuBocT Ha yaap (Hso BpennocT uzHocu 32 cm) y nopehemy ca

OCTaJMM MOJIEKyIHMa. EIeKTpOCTaTHYKM MOTEHIMjal W3HAJ HEHTpa apOMaTHYHOT TPCTEHA KOJ
kcal .

TATB monekyna uznocu 17,91 —op 112 0Ba] CKCIIO3UB UMa MaJly OCETIHUBOCT Ha y/1ap (Hso BpeqHoCT

n3Hocu 490 cm), IITO ra CBpPCTaBa y HUCKOOCETJbUBE EKCIIJIO3UBE. Y HACTaBKY OBOT paja ucnutahemo

KaKO BOJOHUYHC BE€3C YTUYY HaA CICKTPOCTATUYKHU HOTGHHI/IjaH Y KPUTUYHHUM Ta4YKama.

CXomHO TOMe, HalpaBJbEHU Cy oAroBapajyhu moaen cucremu ko kojux C-H wimm C-NO; ¢pparmentu
U3 ONTUMHU30BAaHUX reoMeTpuja WU reomerpuja u3 kpuctanHux ctpykrypa TNB, TNF, TNT u
TETRYL monekyna rpane BogoHU4HE Be3e ca BogoM. Mcnutane cy (Ar)-C-H:--O unTepakumje rie
CYy HUTPOAPOMATUYHHU MOJIEKYNIM YKJbyue€HU Kao AoHopu BomoHuka u O-H:---O-N uHTepakuuje y
KOjUMa Cy OHU MMajy YyJOTy aKIenTopa BOJOHHMKA. 3a CBE MOJEN CUCTEME Cy H3padyHaTe Marie
€JIEKTPOCTATUYKOT TMOTEHIIMjalla M aHAIM3Upalie BPEAHOCTH ENEeKTPOCTATHUKOT TMOTEHIMjana y
KPUTUYHUM TaykaMa U3HaJ IIEHTpa apOMaTHYHOT IPCTeHA, a y HEKUM ciiydajeBuMa u u3Haj C-NO;
BE3E.

Ta6ena 17. EnexTpocTaTHuky MOTEHIIHM]jall M3HA]] LIEHTPa apOMAaTUYHOT IMPCTEHA KOJI MOZIEN CUCTeMa
ca ontuMuzoBanuM TNB, TNF, TNT u TETRYL reomerpujama xoje cy ykjbyueHe y
uHTepmosiekyacky O-H:--O-N niu C-H:--O unrtepakuujy.

Monexyn EP 3a cucrem %EP EP 3a cucrem %EP
yKJbyueH y O- yKJbyueH y C-
UHTEPaKIH]jy UHTEpaKIH]jy
mol mol
TNB 31,10 13,75 21,76 -20,41
TNF 30,60 11,39 21,94 -20,13
TNT 26,59 8,40 17,96 -24,63
TETRYL 36,40 11,58 27,94 -16,80
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Pesynraru mokasyjy na monasu 10 3Ha4ajHUX MPOMEHA BPETHOCTH EJIEKTPOCTATHYKOT MMOTEHITH]jasia
M3HAJI IEHTPa apOMATUYHOT TPCTEHA y 3aBUCHOCTH O] TOTa Ja JIW HUTPOAPOMATUYHHA MOJIEKYII UMa
JIOHOPCKY WJIH aKIENTOPCKY yJIOTy Y BOAOHUYHO] Be3u (Tabena 17).

[Ipe BomoOHUYHOT Be3WBambha, CIEKTPOCTATHYKHU MMOTSHIM]al u3Ha 1 eHTpaaHux pernoHa TNB, TNF,

TNT u TETRYL monekyna uma Bpeanoctu ox 23,83 mo 33,58 % Hakon ¢opmupama O-H:--O-N

) kcal )
WHTEpaKLMja, J0JIa3u JI0 IopacTta BpeaHOCTH Ha 26,59 no 36,40 ﬁ Hajseha Bpemnoct

eIeKTpocTaTuUKor mnoTeHiyjaita je moowjena xog TETRYL---HO momen cucrema (36,40 %).

Hacynpot Tome, HakoH dopmupama uaTepMoiiekyicke C-H:--O uHTepakimje 105131 10 CMambemha

BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjajda HM3HAJ LIEHTpa apoMaTU4HOr mpcreHa (Tabema 17).

kcal

Pesynraru moka3syjy Ja ce eneKTpOCTaTHIKH MOTSHIIHjall cMamyje 3a 5,50 o 6,00 IITO j€ 32 OKO

mol’
20% wmama BpemHOCT y Topehewmy ca crmobomHMM —MonekyiuMa. HajMama BpemHoCT

. . . kcal .
€JIeKTPOCTAaTHUKOT ToTeHnHjana je mooujeHa kox TNT---H,O monen cucrema (17,96 ﬁ) ITO je

. . kcal
MPHUOIIKHO BpeIHOCTHMA Koje cy nobujene 3a TATB monexyn (17,91 mc—;), 1a MOXXEMO 3aKJbyUUTH

na 6u TNT:--H20 monen cucreM Morao IMaTH CIIMYHY OCETJbUBOCT Ha yaap kao TATB ekcruio3us.

C 003upoM Ja BOJOHWUYHE BE3€ yTHUYy HA EJIEKTPOCTATHYKH TOTEHIMjaJ KOJ ONTHMH30BAHUX
reoMeTpHja, UCIIUTAIU CMO BUXOB YTHIIA] HA BPEAHOCTHU €NIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIM]aja KOJl MOET
CHUCTeMa Cca TeoMeTpHjaMa M3 KPHCTATHUX CTpyKTypa. Ha cinmkama 72 - 78 cy mpuka3zaHe mare
€JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjajla MOJIeN CUCTeMa ykJbyueHe y uHrepmosnekyincke C-H:--O umu O-
H---O-N unrepakuuje ca reomerpujama TNB, TNF, TNT u TETRYL mosnekyna koje cy npeysere u3
KPUCTATHHUX CTPYKTYpa.

« » - »

Ty l ‘ Toass

N L AP ,‘
TNBENZ11 - H:O TNBENZ12:--H:O 287

- » A
T 2509 § 24586
o . TNBENZ10 -~ H:0

e

TNBENZ13---H:0 TNBENZ14 - H:O

Crnuka 72. Mare enekTpocTaTuykor noteHnujana 3a mozen cucreme TNB:--H>O koju ykibyuyjy
unTepmonekyiacky C-H:--O untepakuujy; reomerpuje TNB Monekyna y HCOUTHUBaHUM MOJIEN
cHCTEMHUMa Cy IIpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa; LpBeHa 00ja o1roBapa BpeAHOCTHMA

eJIeKTpOCTaTUUKOT ToTeHIMjana Behe ox 26,23, sxxyta ox 0,00 mo 26,23, 3enena ox -11,92 o 0,00, a

kcal

I1aBa Mame o -11,92 —.
mol



2%

PICRAC *** H:O PICRACI1 -+ HzO0 PICRAC12 - PICRAC13 -

PICRAC14 - H:O PICRAC1S -+ H:0 PICRAC16 -+ H:O PICRAC17 - H:0

PICRAC1S ‘- H:O PICRAC19 ‘- H:0

Cnuka 73. Mane enekrpocraTuukor norexnuujana 3a mojen cucreme TNF:--H20 koju ykibyuyjy
uaTepmoltekyncky C-H:--O untepakuujy; reomerpuje TNF Moliekyna y MCIUTHBAHIUM MOJIET
cucTeMHUMa Cy IIpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa; LpBeHa 00ja o1rosapa BpeAHOCTUMA

eJIEKTPOCTAaTHUYKOT TIoTeHIHjana Behe ox 26,23, sxxyTa ox 0,00 mo 26,23, 3enena ox -11,92 o 0,00, a

kcal
1aBa Mame o -11,92 ol

ZZZMUCO1 - H:0 18,10 ZZZMUCOS - H:0

N 40
- €5
u‘

ZZ7ZMUC06 -

18 57

Z7ZMUCO08 --- H:0 Z7ZMUC09 --- H:0

Crnuka 74. Mare enekTpocTaTHUKOr nmoTeHirjana 3a mojaen cucteme TNT:--H>O koju ykibyuyjy
untepmonekyncky C-H:--O unrepaxuujy; reomerpuje TNT Monekyna y UCIUTUBAHUM MOZEI
cCHCTeMHUMa Cy TIpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa; IpBeHa 00ja olroBapa BpeIHOCTHMA

eJIEKTpOCTaTUYKOT ToTeHIMjana Behe ox 26,23, sxxyTa ox 0,00 mo 26,23, 3enena ox -11,92 no 0,00, a

kcal

IU1aBa Mame oj -11,92 ol
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C”ﬁJ

MTNANL O-H''O-N MTNANLO01 O-H:**O-N

Cnuka 75. Mane enekrpoctaTiukor notenuujaia 3a mozen cucreMe TETRYL:--H2O koju
YKJBYUY]y: a) uHTepMOieKyincky C-H:--O u 6) uatepmonexyicky O-H---O-N uHTepakuujy;
reomerpuje TETRYL monekyna y MCIUTUBAHUM MOJIEN CUCTEMUMA CY MIPey3eTe U3 KPUCTATHUX

CTpPYKTypa; IpBeHa 00ja 0AroBapa BpeIHOCTUMA EJIEKTPOCTATHUYKOT rmoTeHiujana sehe ox 26,23,

syTa o1 0,00 710 26,23, 3enena o1 -11,92 10 0,00, a rmasa Masbe o -11,92 <2

2 e

TNBENZ11 -

\% rmsENm.“i @
® P>
o7 @

TNBENZ13:--H:0 TNBENZ14 - H.O

Crnuka 76. Mare enekTpoCcTaTHIKOT MmoTeHIrjana 3a mojaen cucteme TNB---H>O koju yxibydyjy
unTepmoiiekyiacky O-H:--O-N untepakiyjy; reomerpuje TNB Monekyna y uCIUTHBAaHUM MOJEI
CHCTEMHUMa Cy IIpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa; LpBeHa 00ja o1roBapa BpeAHOCTHMA

eJIeKTpOCTaTUYKOT ToTeHIMjana Behe ox 26,23, sxxyta ox 0,00 mo 26,23, 3enena ox -11,92 no 0,00, a

kcal
I1aBa Mame o -11,92 —.
mol
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PICRAC '+ H:0 PICRAC11 -- H:0 PICRAC12 - HzO PICRAC13 ' H:O
‘r ‘/ ‘ ‘
PICRAC14 -+ H:O PICRAC1S - H:0 PICRACI16 -+ H:O0 PICRAC17 -* Hz0
PICRACI1S - H.O PICRAC19 - H:O

Crnuka 77. Mane enekrpocraTiHukor noteniyjana 3a monen cucreme TNF---H2O koju ykibydyjy
untepmosiekyiacky O-H:--O-N untepakiyjy; reomerpuje TNF Monekyna y ucnutuBaHUM MOZEI

CHCTEMHUMa Cy TIpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa; [pBeHa 00ja olroBapa BpeAHOCTHMA

eJIeKTPOCTaTUUKOT ToTeHIMjana Behe ox 26,23, sxxyTa ox 0,00 mo 26,23, 3enena ox -11,92 no 0,00, a

kcal

I1aBa Mame o -11,92 —.
mol
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ZZZMUCO1 -+ H:0 ( ' ZZZMUCO5 -+ H:0
( 27,66 ) (‘ ( 27,20 )
‘J ZZZMUC06 -+ H:0 '

277ZMUCO08 --- H:0 2ZZ2ZMUCO09 --- H:0

Cnuka 78. Mane enekrpoctaTuukor norexnuujana 3a mojen cucreme TNT:--H2O koju ykibydyjy
unTepmoiiekyiacky O-H:--O-N untepakiujy; reomerpuje TNT monekyna y HCIUTHBAHUM MOJENT
cucTeMHUMa Cy IIpey3eTe U3 KpUCTAIHUX CTPYKTYpa; LpBeHa 00ja o1rosapa BpeAHOCTUMA

eJIEKTPOCTATHYKOT TIoTeHIHjana Behe ox 26,23, sxxyTa ox 0,00 mo 26,23, 3enena ox -11,92 o 0,00, a

kcal

1aBa Mame o -11,92 ol

Kon oBux mozmen cucrema cy J10OMjEeHM CIMYHM pe3yJITaTH Kao M KOA MOJEN cucremMa ca
ONITUMH30BaHUM reomerprjama. CIMYHO Kao KO MOZIET CUCTEMa ca ONITUMH30BAaHUM IreOMETpHjama,
¢dbopmupame narepmoiiekyicke (Ar)-C-H---O unTepakuuje, J0BOAN 0 CHUKEHA EIEKTPOCTATUUKOT
MOTEHIIMjajla U3Ha/l LIEHTPa apOMaTUYHOT MPCTEHa, A0K GopMupame uurepmosaexyincke O-H:---O-N
MHTEpaKIyje JoBoAU A0 mnosehama BpeAHOCTH enekTpocTtaruukor noreHuujana. Kog TNB---H2O
Mmozen cucrema ca C-H:--O uHTepakunjoM, eneKTpOCTaTHUKH MMOTEHIMjall je HUXH 3a oko 17,02 no
20,24%, xog TNF---H>O 3a oxo 14,49 no 16,46%, a kogq TNT---H2O 3a 16,73 no 25,09%. Kox monen
cucrema ca TETRYL reomerpujama (MLNANLOI---H>2O u MLNANL:--H>0), enekrpocraTuuku
noTeHIMjan je Hwku 3a 14,76 u 15,93%. C npyre crpane, HakoH (GopMupama HHTEPMOJIeKyacke O-
H---O-N unTepakuuje, eneKTpocTaTHuky noTeHuujan je ehu 3a oxo 8,96 no 14,41% xkoq TNB---H>O
Mojen cucrema, ox 7,15 mo 8,79% xom TNF---H,O mopmen cucrema, ox 12,53 go 14,70% xopx
TNT---HO mogen cucrema, u 7,81% xogq MLNANL:--H>O monen cucrema. Kox momen cucrema
MLNANLOI---H20, Huje ogpehena BpeaHOCT €IEKTPOCTATUUKOT NMOTEHIMjada U3Ha A LEHTPATHOT
peruoHa HuTpoapoMaTuyHor mosekyna jep kox MLNANLOI reomerpuje u3ocraje KpUTUYHA TauKa
(Tabena 18).

Kaga ce oBu pesynratu ymnopeae ca pe3ylTaTuMa 3a MOZAENI CHCTEME Ca ONTHMHU30BaHUM
reomeTpujama, Moxe ce npuMmetutu aa ¢opmupame C-H:---O wnmu O-H:--O-N uHTepakiuja Buiie
JONPUHOCH MTPOMEHHM €JIEKTPOCTATHUKOT MOTEeHIIMjala KOJ ONTUMHU30BaHUX HETO KOJ TeOMETpHja U3
KpUCTAIHUX CTpyKTypa. M3yserak je camo ZZZMUCO09---H>O wmomen cucrem ca C-H:---O
MHTEPaKIMjOM KOJ] KOra je eIeKTPOCTaTUYKH MOTEHIIMjall U3Ha/ IIEHTpa MpcTeHa MamH 3a 25,09%,
HakoH ¢opmupama C-H---O uHTEpaKimje 10K je KoJ MOoJeN cucTeMa ca ontuMu3oBanuM TNT mamu
3a 24,63% (Tabena 18).
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Tabena 18. EnekrpocTraTnyku MOTEHITM]a H3HAT IIECHTPA aApOMATHYHOT MPCTEHA 32 TEOMETPH]e
TNB, TNF, TNT u TETRYL monexyina npey3ere U3 KpUCTaIHUX CTPYKTypa YKIbBYUYEHE Y
unrepmodiekyscky C-H:--O wim O-H---O-N unTepakiujy.

Crpykrypa EP 3a mogen % EP 3a Mmonen EP 3a mogen % EP 3a Mmozmen
cucreme ca C- cucreme ca C- cucreme ca O- cucreme ca O-
H---O H---O H---O-N H---O-N
HWHTEPAKITH]OM WHTEPAKIIH]OM WHTEPAKIIH]OM HWHTEPAKIII]OM
B B
TNBENZ10 21,87 -20,24 31,37 14,41
TNBENZI11 25,19 -17,08 33,46 10,14
TNBENZ12 25,59 -17,02 33,97 10,15
TNBENZ13 25,09 -17,58 33,58 10,32
TNBENZ14 24,86 -18,14 33,09 8,96
PICRAC 24,95 -15,60 32,09 8,56
PICRACI1 28,10 -14,49 35,21 7,15
PICRACI2 26,58 -15,78 34,00 7,73
PICRACI13 26,66 -16,37 34,32 7,65
PICRACI14 26,14 -16,46 33,69 7,67
PICRACI15 26,52 -15,97 33,96 7,60
PICRACI16 26,24 -16,43 33,82 7,71
PICRAC17 26,68 -15,03 34,16 8,79
PICRACIS 26,86 -15,53 34,26 7,74
PICRACI19 26,98 -15,61 34,40 7,60
77ZMUCO01 20,57 -19,81 29,42 14,70
277ZMUCO05 18,81 -16,73 25,42 12,53
272ZMUC06 18,10 -23,85 26,77 12,62
27ZMUCO08 18,57 -23,61 27,66 13,78
272ZMUC09 18,09 -25,09 27,20 12,63
MTNANL 30,77 -15,93 39,46 7,81
MTNANLO1 31,25 -14,76 - -

Takole, pe3ynrary mokasyjy u Jia Cy eleKTpOCTaTUIKH MOTEHIIN]alTi U3HA IISHTpa MTPCTEeHa y MOZIET
cHCTEMHMa ca TeoOMeTpHjaMa U3 KPUCTAJIHHUX CTPYKTypa BHUILHU y Mopehemy ca eHeprujama 3a ucre
CHCTEME ca ONITUMHU30BAaHUM reoMeTprjama. HajMama pas3imka eeKTpoCcTaTuyKoT OTEeHIINjalia, Koja
u3Hocu Mamwe ox 1,0%, je wm3pauynara 3a TNBENZI10---H,O, ZZZMUCO06---H,O wu
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777ZMUC09---H>0 mogen cucreme C-H:--O untepakuujom u 32 TNBENZ10---H>O moznen cucrem
ca O-H:---O-N unTepakuujom.

WuTepMoriekyiicke BOJOHUYHE Be3e, Takohe, yTU4y Ha BPEIHOCTU €JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIH]jalia
m3Hag C-NO; Bese. Mako cy BpeIHOCTH €IEKTpoCcTaTMukor mnoTeHiujana u3naa C-NO» Bese
MO3UTUBHE U KOJ| CJIOOOMHUX MOJIEKyJa, oHEe aomaTHO pacTy kanga je C-NO; Be3a ykipyueHa y O-
H---O-N unrepakunjy. Kog monen cucrema ca TNB cTpykTypama kox kojux je popmupana O-H:--O-
N uHTEepaKiuja, eNeKTPOCTaTHIKU MOTEHIH]jan pacte 3a oko 15,34% (kom TNBENZ10---H>0), nox
kon onrosapajyhux moxen cuctema ca TNT crpykrypama mpenasu npeko 25% (28,00% xox
777ZMUCO1---H>0) (cuke 79 u 80). CynpoTHo ToMe, mopact oxa camo 0,83% je uzpauyHar 3a Mojen
cucteM ca ZZZMUCOS5 ctpykrypom. M3zy3zerak je camo MTNANLO1---H>O moznen cucrem Ko Kora
je enexkrpocrarnuku notenuyjan u3Haa C-NO; Beze cHmxkeH 3a 35,33% (cnuka 81). 3a pasnuky ox
MTNANLOI---H>0, xomt MTNANL---H>O Monen cuctema, eneKTpocTaTHIKu moTeHujan u3nag C-
NO> je Behm 3a 12,50% (cnmkxa 81). Ilpema pesyararuMa Koju Cy MpHKa3aHd Ha Mamama
enekTpocraruukor moreHnujana, O-H---O-N uHTepakinuja Hajuemhe moBehaBa eneKTpOCTaTUYKH
norennujan u3Haa C-NO; Be3e, anu MOXKe UMaTy U Ipyraduje yTuiaje.

h?é ﬂ:'.)) )

TNBENZ10---H.O TNBENZ11'--H:0 TNBENZ12---H.O

TNBENZ13:-H:0 TNBENZ14---H:O

Crnuka 79. Marie eJeKTpoCTaTHIKOT MMOTSHIIMjalla ca KpuTHIHOM TaukoM u3Haj C-NO; Bese 3a
mopen cucteme TNB---H>0 ca unrepmonekynckom O-H:--O-N unrepaxiujom; reometpuje TNB
MoJIeKyJia Y UICIIMTUBAHUM MOJIENI CUCTEMHUMA Cy MPEy3eTe U3 KPUCTATHUX CTPYKTYypa; LipBeHa 6oja

0JIrOBapa BpeTHOCTUMA EJIEKTPOCTAaTHUKOI MOTeHIMjana koje cy Behe ox 20,92, sxxyra oz 0,00 no

20,92, 3emena ox -11,92 no 0,00, a mnaBa Mmame ox -11,92 %
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s %

Z7ZMUCO01---H:0 Z7ZZMUCO05--H:0

%)

ZZZMUC06---H:0 Z77ZMUC08--H:0 ZZ77ZMUC09---H:0

Crnuka 80. Marie eJleKTpoCTaTHIKOT MOTSHIIMjalla ca KpuTHIHOM TaukoM u3Hag C-NO; Bese 3a
mozen cucteme TNT:--H20 ca untepmonekyickom O-H:--O-N unrepakuunjom; reomerpuje TNT
MOJIEKyJIa Y UICTIUTUBAHUM MOJIET CUCTEMHMA Cy TPEy3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa; IjpBeHa 0oja

OJIrOBapa BpeTHOCTUMA EJIEKTPOCTATHUKOI NOoTeHIHjana koje cy Behe ox 20,92, sxxyra oz 0,00 no

kcal

20,92, 3enena ox -11,92 no 0,00, a tu1aBa mame ox -11,92 ol

> a <
MTNANL---H:0 MTNANLO1---H:0

Crnuka 81. Marre eJleKTpoCTaTHIKOT MOTSHITMjalla ca KpuTHIHOM TaukoM u3Ha C-NO; Bese 3a
mopen cucteme TETRYL:--H>O ca unatepmonekynckom O-H:--O-N unTepakiujom; reoMeTpuje
TETRYL Monekysia y MCIUTUBAHUM MOJIENI CHCTEMUMA Cy MPEY3€TE U3 KPUCTATHUX CTPYKTYPa;

1pBeHa 00ja oAroBapa BpeAHOCTHMA €NeKTPOCTAaTHYKOT MOTeHIIMjaa Koje cy Behe ox 20,92, xxyTa

ox 0,00 mo 20,92, 3enena ox -11,92 no 0,00, a mmasa mame ox -11,92 @
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34,10

. w

6,24 4,75 35,28
€y o €

PICRAC--H:0 PICRAC11+-H:0 PICRAC12--H:O PICRAC13:--H:0
4,96 , 5,33 541 60
PICRAC14-+-H:0 PICRAC15--H:0 PICRAC16--H:0 PICRAC17-+-H:0
35,63 35,66
PICRAC18--H:0 PICRAC19--H:0

Crnuka 82. Marie eeKTpoCTaTUYKOT MOTeHIIMjalla ca KpuTuYHOM TaukoM u3Haj C-NO; Bese 3a
mozen cucteme TNF---H>O ca uatepmonekynckom O-H---O-N unTepakiujom; reomerpuje TNF
MoOJIEKyJia Y UCIIUTUBAHUM MOJIEJI CUCTEMUMA Cy MPey3eTe U3 KPUCTATHUX CTPYKTYypa; IpBeHa 6oja

OJIrOBapa BPEIHOCTUMA EJICKTPOCTATHYKOT MOTEHIH]aa Koje ¢y Behe ox 20,92, xyrta ox 0,00 1o

kcal

20,92, 3enena ox -11,92 no 0,00, a m1aBa mame ox -11,92 s

KOI{ HUCIIUTUBAHUX MOACII CUCTEMA, CIICKTPOCTATUYKHU HOTGHIII/IjaJI CC, MOpCA KPUTUUHEC TAUYKC U3HA/]
C-NO:2 ¢parmenra koju je ykibyueH y O-H:--O-N unTepakiujy, Mewa 1 y KpHTHIHUM Taukama U3HaJl
ocranux C-NO: Be3a (Ttabena 19). C o63upom na je C-NO2 pparmeHT y napa nosaoxajy ykJbydeH y
O-H:--O-N unTepakiyjy, UCIIUTAIN CMO BPEIHOCTH €EKTPOCTATHUKOT MOTEHIMjana n3Haj ose C-
NO:2 Bese. Pesynratu nokasyjy nopacT MO3UTHUBHOTI €IEKTPOCTAaTHUKOr noTeHujana u3najg C-NO;
Be3e koja je ykibydueHa y O-H---O-N wunTepakiujy. CnuyHe BpeIHOCTH €IEKTPOCTATHYKOT
MoTeHIMjana cy HaljeHe U y KpuTHYHUM Tadkama u3Haa C-NO; ¢parmenTta y opto nonoxajy. Ko
Mmozen cucrema ca TNF reomerpujama, enekrpoctatuuku noreHujanu usHag C-NO: Beze y opto u

. . kcal
rapa oJioxajy ce pasJjuKyje 3a OKo 2 e (cuka 82). C npyre cTpaHe, KO HEKUX MOJIEN CUCTEMa ca

TNT reomerpujama, BpeTHOCTH €IEKTPOCTATUYKHUX TMOTEHIMjajla Ce 3HA4ajHO pa3nukyjy usHan C-
NO; ¢parmenara y opro u mapa mnoioxajuma. Takohe ce Moxe mpuUMeTH J1a Cc€ BPEIHOCTH
eJIeKTpOCTaTUUKOT ToTeHnujana u3Han asa C-NO> ¢dparmeHTa y opTo Moiokajuma, KO MOJIEIN
cucrema ca ZZZMUCO06, ZZZMUCO08 u ZZZMUCO09 reomerpujama pasznukyjy ox 10 mo 15 %
Cnuune pasnuke cy HaheHe u kox cnobogaux ZZZMUCO08 u ZZZMUC09 monexyna, A0K je KO
cnobomnor ZZZMUCO06 Mornekyna oBa paziiuka Mamba of 3 % (37,03 u 34,38 %}. OBu pesynraru

yKa3yjy IJaBHU YTHUIQ] Ha BPEIHOCTH €JeKTpocTaTHUkor noreHuujaita uHag C-NO: ¢parmenara
uMmajy reomerpuje TNT monekyna, ok O-H:--O-N unrepakuuje nmajy Mmamu ytunaj (tademna 19).
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Tabena 19. BpenHOCTH €€KTPOCTATHIKOT TOTCHIIMjaJIa Y KpUTHIHUM Taukama u3Hag C-NO»
¢dparmenara y opto u napa nojaoxajy kox mozen cucrema ca TNB, TNF, TNT u TETRYL
reoMeTprjaMa U3 KpUCTAIHUX CTPYKTypa Koje cy ykibydeHe y O-H:--O-N unTepakiujy ca BOJOM.

Crpykrype EP p-C-NO2---H20 EP 0-C-NO>
TNBENZI10 39,85 -
TNBENZI11 40,92 -
TNBENZ12 38,40 -
TNBENZ13 37,83 -
TNBENZ14 40,52 -

PICRAC 34,10 32,48

PICRACI1 36,24 36,29
PICRACI2 34,75 32,24
PICRACI13 35,28 33,51
PICRACI14 34,96 33,03
PICRACIS 35,33 33,20
PICRACI6 3541 33,10
PICRAC17 35,60 33,40
PICRACIS 35,63 34,15
PICRACI9 35,66 34,40
7277MUCO01 39,46 40,63 39,21
27ZMUCO05 35,61 34,52 33,10
277ZMUC06 39,47 26,77 39,77
27ZMUCO08 36,35 39,25 27,66
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Hacrapak Ta6ene 19. BpemnocTy e1eKTpoCcTaTUUKOT MOTEHIM]ala y KPUTHYHUM TauKama
uzHan C-NO; pparmenara y opto u napa nonoxajy kox moxaen cucrema ca TNB, TNF, TNT u
TETRYL reomerpujaMa U3 KpUCTATHUX CTPYKTypa Koje ¢y ykibydene y O-H:---O-N
WHTEPAKIHN]Y Ca BOJIOM.

Crpykrype EP p-C-NO2---H20 EP 0-C-NO;
272ZMUC09 39,64 42,73 27,20

MTNANL 42,68 42,58
MTNANLOI 24,29 -

[IperxomHu pe3yATaTd MOKa3yjy YTHIA] jeJHE BOJAOHHYHE BE3€ HA €IEKTPOCTATHUYKU TOTEHIIH]jall,
MehyTUM, MOXKEJPHO j€ HCHHUTATH YTHUIA) BUIIE CUMYJITaHUX BOJAOHMYHHMX Be3a. Jla Oucmo
HAajjeJHOCTAaBHU]C MCITMTAIN HUXOB YTHIIA], IIPEY3e]Id CMO T€OMETPH]y U3 KPUCTATHE CTPYKTYpe ca
pedromom KODYIM u 3a By cMO U3padyHaIu Mally eJIeKTPOCTAaTHUKOT MOTeHIjana (ciuke 83 u
84).

Cmuxka 83. KODYIM reomerpuja U3 KpucTajiHe CTPYKType (I€CHO) U TeOMEeTpHja U3ABOjEHOT
¢bparmenTa (1eBo) koju caapxku TNF monexyn ykibyuden y e O-H:--O unrepakuyje (ucrpexugana
CHUBa JIMHU]a) ca IBa MOJIEKYJa BOJIE.

KODYIM kpucranna crpykrypa cagpxu TNF monekyne, monekyne Boae u kpyHcku erap. TNF
MOJIEKYI je ykibydeH y aBe O-H:--O uHTepakumje npeko ¢heHosHe u npeko HUuTpo rpyne. Kanma je
ykibydeH y O-H:--O uHTepakuujy npeko (eHOoIHe rpyne uMma yiory JOHOpa, a Kaja je YKJbY4eH
MPEKO0 HUTPO TPYIEe MMa yaory akientopa BogoHuka. H:---O pacrojama y TNF---2H,O cucremy
usHoce 1,92 A xana je TNF Be3an npeko denonne rpyme u 2,62 A kana je Be3an Ipeko HUTPO Ipyrie,
1ok je £0-H-O yrao 124,34° u 98,27°, penom, MTO Cy peTaTUBHO MaJie BPEAHOCTH 3a BOJOHHYHY
Be3y. Mnak, pe3ynTaru mokasyjy Ja BOJOHHYHE Be3€ YTHUY Ha €JIeKTPOCTaTHUKU MOTEHIIMjall U3HA
nenTpa apomatuvHor npcrena TNF monekyna u cmamyjy ra 3a 16,49%.
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Crnuxka 84. Mane eeKTpoCTaTHUKOT MOTeHIMjana 3a reometpujy TNF mMonekyna mpeysery u3
KODYM kpucranne ctpykrype 6e3 BogonnuHe Be3e (JieBo) u ca ase O-H---O unTepakumje
(necHo).

Jla O6McMO HCIUTaNIM YTUIA] BHUIIE O JBE BOJOHUYHE Be3€, BOJY MOXEMO YpauyHATH Kao
MMIUTMIUTHA PacTBapad v H3padyHaTH Marie eJIeKTPOCTaTHYKOT ToTeHIrjana. Pesynraru Ha rpaduky
ca ciaMke 85 mpukasyjy yTHIa] UMIUTMIMTHE BOJIE HA €JIEKTPOCTAaTUYKU MOTEHLUjaJl U3Ha/A LIeHTpa
apoMaTuyHOr TMpcTeHa. MMIIMOMTHU pacTBapad JJ0BOAM /10 TMoBehawma eJNeKTpOCTaTUYKOT
NOTEHIIMjajla U3HaJ LIEHTPa apoOMaTUYHOI NPCTEHA WLITO je HajBepOBaTHHje MOCieIula IoJapHe

IIPUPOZE MOJIEKYJIA BOJE.

E [kcal/mol]
() La o th
[=] (=] o (=]

—
[=]

TETRYL TATB

=

TNF TNT

EP eHepruja 3a MoJIeRy/J1 YKBYUeHY O-H'*O-N HHTepaKIHjy

TNB

s EP enepruja za MoJieky/1 yRby1eny C-H:--O nHTEpaKuunjy
IS EP enepruja 3a MoJIeKy/1Y HMILTHIHTHOM BOJEHOM pacTBapat Ty

—®&— EP eHepraja 3a c.10601aH MOJIEKYJT

Cnuxa 85. ITopeheme BpeJHOCTH €IeKTPOCTaTHUKOT MOTEHIMjala U3Ha/l IEHTpa apOMaTUuYHOT
MIPCTEHA KOJ MOJIETI CHCTEeMa KOj! Cy YKIJbYy4eHHU y nHTepMoliekyncky O-H:---O-N (cBetiomiasa 6oja
cryouha) unu C-H:--O (sJpybuuacra 60ja ctyouha) nHTepakiyjy, 1 Kaja je BoJa ypauyHara Kao
UMIUTHIIATHU pacTBapad (3eneHa 0oja crydbnha) ca BpeTHOCTHMA KOJT CIIOOOHOT MOJICKYJIa
(TaMHOILIaBa JTHMHU]A).

IIpema oBUM pe3ynTaThMa, eJIeKTPOCTaTHUKM MOTEHIIMjal W3HAJ apOMaTHYHOT MpCTeHa je Behu 3a
22% wnu BUIIE, Y BOAM KOja je mocMarpaHa Kao MMIUIMIUTHU PacTBapad HETO KO MCIMTHBAHUX
MoJiekyna y racoButoj (azu. Hajsehm yrtumaj oBor pactBapaua je M3HaJ apOMaTHYHOT MpCTEHa
TETRYL monekyna rie je enekrpoctaTuyku noreHuujan sehu 3a 28,35%.
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m 15

TINB TINF TNT TETRYL TATB

[ EP eHepruja 3a MoJIeKy/1Y HMILTHIHTHOM OeH3eHy
[N EP eHepruja 3a Mo.1eKy1Y HMILTHIHTHOM D-XeKCaHy

==@=FP eHeprHja 3a ¢c;1060IaH MOTEKYT

Crnuka 86. [lopeheme enekTpocTaTHIKOT OTCHIIMjala U3Ha [ICHTPAa apOMAaTUYHOT MTPCTEHA 3a
ontumuzoBane TNB, TNF, TNT, TETRYL u TATB monekyne (TamMHOIIIaBa JIMHU]a), 3aTUM, UCTE
MoJiekyae y OeH3eHy (HapaHiacta 6oja ctyouha) u n-xekcany (cuBa 60ja cryouha) koju cy
ypadyHaTH Ka0 UMIUTMLIUTHHA PacTBapayu.

Mame mosapHu pacTBapadd, MOMyT OCH3eHa M N-XeKcaHa, Takohe moBehaBajy emeKTpocTaTHYKOT
MOTEHIIMjall U3HAJ [IEHTpa apOMaTHUYHOT MPCTEHa, alli j€ HHUXOB YTUIA) 3HadajHO Mamu. Kana je
OCH3CH WMIUTUIIUTHA pacTBapad, EJICKTPOCTATHYKH IOTCHIMjaJl W3HAJ] IICHTpa apoMaTUuYHOT
MIPCTEHa, KO UCIIMTUBAHUX MoJieKyna, pacte 10 11%, a kana je n-xekcan 10 9% (cnuka 86).

Wuatpamonexyncke O-H---O u N-H---O wuHTepakumje koje Cy 3aTylJbeHE KOA ONTHMH30BaHUM
reomerpuja U TNF u TATB reomerpuja u3 KpHCTaTHUX CTPYKTypa, Takohe, yTudy Ha
€JIEKTPOCTATUYKU MOTEHIMjaJl U3HA/ IIEHTPa apOMAaTUYHOI TPCTeHa OBUX Mouiekyna. [lopehemem
BPEIHOCTH €JIGKTPOCTATUYKOT MOTeHIMjana ko ontumuzoBanux reomerpuja TNB, TNF u TATB,

MOXEMO MPUMETHUTH J1a YBOheme jeHe XUAPOKCUIIHE TPyNe y TPUHUTPOAPOMATUYHN TPCTCH HEMa

. . . kcal
3HauajaH yTHUIlQ] HA BPEIHOCTHU €IEKTPOCTaTHUKOr noTeHuujana (27,34 u 27,47 % 3a TNB u TNF,

penom), MoK yBoheme TpU aMHUHO Tpyre, kKoje Qopmupajy mmect mHTpamoiekyickux N-H:---O

MHTEpaKIyja, T0BOAU /10 CHIKEHha eJIEeKTPOCTAaTUYKOI MOTeHIIMjada u3Ha npcreHa 3a 34,49% (ca
kcal . .

27,34 1a 17,91 mc—sl). ®opmupame uaTpamosiekyiackux N-H:--O unrepakiuyja Mmoxe 00jacCHUTH May

ocetspuBoCT Ha yaap TATB ekcrosusa. C npyre crpane, kon TNF mosexyrna ce jaBibajy nIpuBIaYHe

uHTpamornekyincke O-H:---O uHTepakuuje u 0700jHE CTepHE HMHTepakiuje u3Mmely XuaApOoKCUIIHE

rpyle U CyCeIHUX HUTPO Ipyna wmTo AoBoau 1o Behe ocersbuBoctu Ha ynap ox TNB u TATB
€KCIIJIO3UBA.

VY tabemu 20 cy patu reoMeTpHujcku mapameTpu HHTpamonekyiackux N-H:--O-N u O-H:---O
WHTEPAKIIHja KOJI ONITUMU30BaHUX TEOMETPHja U TEOMETPHja U3 KPUCTATHUX CTPYKTYpa.

Tabemna 20. I'eomerpujcku mapamerpu uaTpamosekyicke O-H:--O u N-H---O unTepakumje y
kpuctanHuM crpykrypama TNF u TATB.

Crpykrypa d[A] £X-H-O [°] £N-O-H [°] X-H-O-N [°]
(X=0umm N) (X=0umm N)
PICRAC 1,67 128,95 106,71 -46,78
PICRACI11 2,00 150,26 98,46 14,10
PICRACI12 1,73 143,84 105,62 16,90
PICRACI13 1,84 153,95 99,66 -8,79
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Hacrapaxk Ta6ene 20. ['eomerpujcku napamerpu uHTpamoiekyiacke O-H---O u N-H---O
uHTepakiyje y kpuctaaaum crpykrypama TNF u TATB, penom.

Crpykrypa d[A] £X-H-0 [°] £N-O-H [°] X-H-O-N [°]
(X=0umu N) (X=0N)
PICRACI14 1,84 142,65 103,45 5,55
PICRACI5 1,85 141,51 103,47 11,48
PICRACI16 1,84 142,93 103,30 5,39
PICRAC17 1,86 142,82 103,04 7,28
PICRACIS 1,85 143,57 102,60 -14,52
PICRACI19 1,87 142,45 102,55 -19,49
OnTUMH30BaHU 1,67 106,78 106,29 -1,09
TNF
TATNBZ 1,84 131,57 105,50 -20,00
TATNBZ03 1,70 131,84 108,71 7,64
OnTUMH30BaHU 1,70+0,01 132,73 -133,25 108,35-108,90 -5,75 - 11,53
TATB

Hajsehe oncryname H:--O pacrojama on Bpennoctu kon ontumuzoane TNF reomerpuje ce jaBiba
ko PICRACI11 reometpuje (Ad je mame 3a 0,37 A), JIOK j€ KOl OCTaluX pasiuka Mama of 0,20 A.
Ocranu mapameTpu Bapupajy, na cy £0-H-O yrnosu Behu on 106,78°, 2N-O-H yrmosu cy Behu on
106,28°, mox Top3uonu O-H-O-N yrmoBu umajy pa3iuuuTe BPETHOCTH Yy orcery oa -46,78° mo
16,90°. CynpoTHO TOME, BPEIHOCTHM TE€OMETPUJCKUX Iapamerapa ce Mame pas3luKyjy 3a
untpamosiekyincke N-H:--O untepakuuje kon TATB reomerpuja. 3HauajHuje pa3iauke y OJHOCY Ha
ONTUMH30BaHy reoMeTpHjy jaBibajy camo kox TATNBZ reomerpuje. Mako cy H:--O pacrojama u
WCIIUTUBAaHU YIJIOBH CHMYHM Koj ontumuzoBane u TATNBZ03 reomerpuje, BpeaHOCTH
€JIEKTPOCTAaTUYKOT MOTEHLIMjalda W3HAJA ILEHTpa apOMAaTHYHOI ITPCTEHAa C€ 3HAuajHO pa3HUKY]y
(18,48% Behu xon TATNBZO03 Hero xoa ONTUMH30BaHE I€OMETPHj€) IITO CYTepHUIIe Ja Ha OBE
BPEIHOCTU YTUYY U JAPYTH (PAKTOPH KOje HUCMO Pa3MOTpaJIH.

3arum cmo ynopenunu jauuHy C-H:--O m O-H---O-N uHTepakumja Koj HMCIHUTHBAHUX MOZEI
cucrema. ['paduim koju npukasyjy kako ce mewa enepruja C-H:--O umu O-H:--O-N unTepakuyje ca
nosehaweM H---O pacrojama xox TNB:--H>O, TNF---H20, TNT:--H20 u TETRYL:--H20 moznen
cucrema cy Jatu y npuioszuma (ripuior I u mpusor /).

Enepruja C-H---O unrepakuuja uma BpeaHoctu ox 1,76 mo 3,85 %, a 3a O-H:--O-N unrepakuuje

on 1,45 mo 1,66 % ITIpema Tome, C-H---O unrepakumje cy jaue og O-H:---O-N unTepakuyja.

Mehytum, 06e HHTEpakmuje Cy pelaTuBHO ciabe 0e3 003upa Ha paznuke u3Mely onTHMHU30BaHUX
reoMeTpHrja U TeOMETPHja U3 KPUCTATHUX CTPYKTYpA.

VY HeKHM cilydajeBUMa ce jaBJbajy Beha olcTynama eHepruje MHTepaKkiuje KO MOJEN CUCTeMa ca
reoMeTprjaMa M3 KPUCTAJHUX CTPYKTypa y nopehemwy ca Mojen CUcTeMHMa ca ONTHUMHU30BaHUM
reomerpujama. Takse cy Ha mpumep C-H:--O unrepakumje koq TNBENZ14---H,O wmozen cucrema
(25,57% Beha enepruja), xon ZZZMUCOS:--H>O, ZZZMUCO09---H>0 u npyrux moxaen cuctema. C
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npyre cTpase, kog monen cucrema ca O-H:--O-N uHTepakiujom, pa3iuKke y eHepTHju HHTEPaKIIH]je
u3Mel)y onTHMH30BaHEe T€OMETpHje M TeOMEeTprja U3 KPUCTATHUX CTPYKTypa Cy 3HA4ajHO Mame U
yraBHoM He npenasze 10% (tabena 21).

Tabena 21. Oncryname enepruje C-H---O u O-H---O-N uHTEpaKimja Ko MoJen CHCTEMa ca
eKCIIEPUMEHTAIHUM TeoMeTpujama y nopehemwy ca ontumuzoBanuM reomerpujama TNB, TNF, TNT

u TETRYL monekyna.

Mopen cucrem % C-H---O % O-H---O-N
TNBENZ10---H>O 3.41 9,66
TNBENZ11:--H>O 24,43 1,38
TNBENZ12---H>O 1,14 2,76
TNBENZ13---H>O 3,98 3,45
TNBENZ14---H>O 25,57 1,38

PICRAC:--H,0O 0,57 4,52
PICRACI11:--H0O 0,00 5,81
PICRACI12---H>O 7,39 -1,29
PICRACI13:--H,0 8,52 4,52
PICRACI14:--H,0O 7,39 0,00
PICRACI15---H2O 6,25 0,00
PICRACI16---H>O 7,39 0,00
PICRACI17---H>O 6,25 -0,65
PICRACI1S:--H>O 6,25 0,00
PICRAC19---H,O 4,55 0,65
27ZMUCO01---H0 47,12 -3,75
272ZMUCO05---H20 67,54 3,12

100



HacraBak Ta6ene 21. Oxacryname enepruje C-H---O u O-H:--O-N unTepakumja Koa Moaesn
cHCTeMa ca eKCIIePUMEHTAITHUM TeoMeTprjama ynopehemy ca onTHMHU30BaHUM reoMeTpHjama
TNB, TNF, TNT u TETRYL monekyina.

Mogen cucrem % C-H---O % O-H---O-N
Z7Z7ZMUC06---H,0 52,36 3,75
77Z7ZMUCO08---H,0 57,59 0,63
Z7Z7ZMUC09---H,0 101,57 3,75

MTNANL:--H,0 40,82 11,11

MTNANLOI---H>O 34,69 14,29
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3.5. Yruuaj BononnuHe Be3e Ha jaunHy C-NO2 Be3e Ko
HUTPOAPOMATHYHHUX jeIUHEHA

BonmonnyHe Be3e MMajy BUIIECTPYKHU YTHIIA] HA OCETIHUBOCT Ha y/ap KCIIO3HMBA, aJv jOIIl YBEK HHjE
y IOTITYHOCTH pa3jallkheHO KaKO OHE YTUYY Ha jJaunHy Be3a OKMIa4ya ACTOHAIH]e, IIPe CBEra Ha jadynHy
C-NO2 Bese. Y Te cBpxe moTpeOHO je aHanu3uparu BpeaHoctu Bubeprosux nnaekca (WBI).

C o03upom ga cy ce WBI BpenHocTn mokaszaje Kao Ioy3naHu Iokazarespu jaunHe C-NO» Be3e,
onpehuBamem WBI BpemHOCTH CIIUTANM CMO YTHIIA] UHTEPMOJIEKYJICKE BOOHUYHE BE3€ Ha jaunHy
C-NO2 Bese. Y Ty cBpxy cy uzpauyHata WBI 3a C-NO; Be3y koja je yKJbydeHa Y HHTEPMOJICKYJICKY
F-H:--O-N unrepakuujy, u ynopeheru ca WBI 3a cnobonne C-NO> pparmenre.

0-C-NO:'--HF
* .
22 e T o oY o
‘e e %

.\d, TNF---HF TNT:-HF TETRYL:--HF

e p-C-NO:--HF

’ k

v v

TNF---HF TNT---HF TETRYL:--HF

Cnuxka 87. I'eomerpuje eneprerckux muaumyma 3a M- --HF mozen cucteme y kojuma cy
ucnUTUBaHU BuOeprosu HHIEKCH.

kcal
mol
uHTepakuyje (mpuior b). Ha ciuiu 87 nate cy reomeTpuje eHepreTcKUX MUHUMYMa MOJIeNT CUCTeMa
ca F-H:--O-N unrepakuujom, a y Tabenu 22 cy natu reomMeTpujcku napamerpu u enepruje F-H:--O-
N unTepakuuje.

F-H---O-N wuntepaknuje umajy eneprujy oxn 2,5 no 3,0 U MOTy ce Kiacu(ukoBatu y ciabe

TaGena 22. Enepruja F-H:--O-N unrepakuuje y eneprerckom MuHUMyMy ko M- --HF Monen

cucreMa.
Mogen cuctemu do—CNOZ---HF[A] EO—CNOz“'HF dp—CNOZ"'HF[A] Ep—CNOZ"'HF
kcal kcal
[ [ ol
TNB---HF 2,0 2,57 - -
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HacraBak Ta6ene 22. Enepruja F-H:--O-N unTepaknuje y eHepreTckoMm MUHUMYMY KOJT
M:--HF monen cucrema.

Monen cucteMu do—CNOZ---HF[A] Eo—CNOZ---HF dp—CNOZ---HF[A] Ep—CNOZ---HF
kcal kcal
[—] [
TNF---HF 2,0 2,98 2,0 2,82
TNT:--HF 2,0 2,75 2,0 2,75
TETRYL:---HF 2,0 2,32 2,0 2,43

dopmupamem F-H:--O-N unrepakmuje, WBI Bpennoct 3a C-NO; Be3e ce nmosehasa 3a 0,22 10 0,41%
(tabena 23), npu uemy cy % WBI uspauynaru Ha ocHOBY cienehe dhopmyie:

_ WBIM...HF—WBIM .
(23) %WBI =~ 100.

[Topen tora, pe3ynratu mokasyjy na F-H:--O-N unrepakiuje Bumre yruay Ha WBI p-C-NO; =Hero o-
C-NO; Bese xog mozen cucreMa ca TNF, TNT u TETRYL monekynuma (tabena 23).

Tabena 23. Bpennoctu Bubeprosux nnaekca u % WBI 3a C-NO; Be3e y opTo U napa mooxajy Koju
ciobomaanx mMosekyna u mojaen cuctema TNB, TNF, TNT unu TETRYL ca HF monekymnom.

Mosexymnu [Tomoxaj WBI 3a WBI 3a C-NO2 %WBI
C-NO, cio0omHe (dbparmenTe
¢dparmenTa C-NO2 YIORYHCHE Y
dbparmenTe N-O---H-F
MHTEPAKIH]Y
TNB - 0,8931 0,8958 0,30
TNF opTO 0,8985 0,9011 0,29
napa 0,9070 0,9107 0,41
TNT opTO 0,8920 0,8940 0,22
napa 0,8987 0,9016 0,32
TETRYL opTO 0,8921 0,8943 0,25
napa 0,8948 0,8976 0,31

Haxon ¢opmupama F-H:--O-N untepakuuje, WBI Bpennoct 3a C-NO2 Besy kon TNB---HF monen
cuctema ce nmosehana 3a 0,30% mto je usmely Bpennoctu 3a 0-C-NO> u p-C-NO> Be3e ko Mozen
cucrema ca TNF, TNT u TETRYL monekynuma (tabdena 23). Kox oBux mpumepa, % WBI 3a C-NO>
Be3y y opTo nonoxajy je mamu o1 % WBI 3a C-NO; Bese y napa nonoxajy. C 003upom Ha To 1a ce,
KOJI OBHX MOJIEKYJIa, y OPTO Mojioxkajy y ogHocy Ha C-NO: Be3y Haja3e CYNCTHUTYEHTH Kao IITO Cy
XUAPOKCUIIHA, METHII U N-MeTni-N-HUTPO30aMHUHCKa Tpyna, OHU MOTY yTHIIAaTH Ha BpeaHoctu WBI
MH/IeKca Ipe U HakoH popmupama F-H: - -O-N untepaxiuje. Crora je mpoOMEHOM THIIA CYTICTUTyEHaTa
y CyCeACTBY HUTPO rpyne, Moryhe ytunaru Ha BpegHoctu WBI unnekca.
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3.6. UcnuTuBame 1eTOHAOUIHOCTH Ouc(3-HUTPOANETIIAETOHATO)
koMmiuiekca kooaara(Il), nuxma(Il), oakpa(ll), muuxa(Il) n
oxcoBanaaujyma(IVv)

C o03upoM Ja HHUTPOAPOMATHYHE W HHUTpOoaTH(aTHUHE EKCIUIO3UBE 4YECTO OJUIMKYjy Jo0pe
neppopMaHce i U M3paXKEeHA JETOHAOWITHOCT, MOTPEOHO UM je TpoHahu anTepHATHBHY 3aMEHY.
Koopaunanuona jemumerma Hyne JoIaTHE MOTYNHOCTH 3a KOHTPOIY JIETOHAOMIIHOCTH ITyTeM
MOJIEIIaBaha BPEIHOCTH TO3UTHBHOT EJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjajia M3HAJ IEHTPATHUX peruja
MoJekyna. Hamme, koMOMHOBameM pa3IMYMTUX JIMTaHAa, jOHA MeTaja M KOHTpajoHa moryhe je
M3BPIIUTH (PUHO MOJEIIABAE SIEKTPOCTATHIKOT MOTEHIIM]ajia Ha MOBPIIUHU KOMILIEKCa IpeIa3HuX
MeTala, MTo HHje Moryhe y ciiydajy OpraHCKMX HHUTPOApOMATHYHUX jequiberha. OBe MPeTHOCTH
KOOPJIMHAIMOHUX jEIUHCHha MOTY C€ MCKOPUCTHTH TPU JIU3ajHUPAEhy HOBHX BHCOKOCHEPTETCKHX
j[S1171:39: X8

TpenyTHO Cy TeTpa3MHCKH U TpHa3oITeTpasuHcKu Komruiekcn reoxha(ll) ca mpexsiiopaTHuM KOHTpa
JOHOM y ynoTpeOM Kao HOBU CeKyHJIapHHU ekcruio3uBu. Cryauje cy, Takole, mokaszane na cy
BOJIOHWYHE BE3€ M CTEKMHI HHTEpaKUUje KJby4yHE 3a KOHTPOJHCAMmE OCETJBMBOCTH Ha yHap
BHUCOKOCHEPIeTCKUX XEJaTHUX KoMIulekca. Tako cy, Ha mpuMmep, XeJNaTHU CeMUuKapOa3uaHu
KOMIUIEKCH KoOaiTa, HUKIA M IMHKA KOjU Tpaje BHUIIECTPYKE BOJAOHWUYHE BE3€ M CTEKHHT
MHTEpaKIyje, HUICKOOCET/bUBU Ha MEXaHUUYKE CTUMYJIAHCE.

[TomrTo cy oBa jeaumema Mnokasana J100pe 0coOHUHE, Y OBOj CTYIUJU CMO MPEIIOKUIN HEKOIUKO
KOMIUIEKCA Ca 3-HUTPOALECTHIAIIETOHATO JIMTAHJAOM Kao TIOTCHIHjaTHE BHCOKOCHEPIeTCKE
Matepujane. YpaheHu cy mpopadyHH 3a TeT Ouc(alueTHIAleTHOHATO) MW MeT  oOuc(3-
HUTpoaleTrnalneroHaro)  komiuiekca  kooanta(ll), wukma(ll), OGakpa(ll), wuuka(ll) wu
okcuBananujyma(lV) umje reomerpuje cy mpukazane Ha ciaunu 88. Mcmurtanu cmo MoryhHoct
kopuinhema Ouc(3-auTpoaneruianeTonaro) kommuiekca kooanra(ll), auxmna(ll), 6axpa(ll), muaka(Il)
u okcoBaHaaujyma(IV) kao HOBUX KaHAMJAaTa 3a BHCOKOCHEPIeTCKe MarepHjajie, a aHaJOrHU
Ouc(aneTUIaleTOHaT0) KOMIUIEKCH CIIy)e caMo 3a Tmopeheme BpeaHOCTH eNeKTPOCTATUYKHX
MOTEHIIMjajIa.

Hakon ontuMmsanmje reomerpuje, HOOHjeHO je Ja Ouc(aleTunaneToHaro) U ouc(3-
HUTPOAIIETHAIIETOHATO) KOMIUIEKCH KoOaJiTa, HHKJIa W 0Oakpa HMajy KBaJpaTHO-TUTAHAPHY
reoOMeTpHjy, [IMHKAa MMajy TeTpaeaapcKy reoMeTpHjy, Aok okcoBaHaaujyMm(IV) kommiekcu nmajy
KBaJIpaTHO-NMpaMUIAIHy TeoMeTpHjy (ciauka 88). 3aTuM cy UCHUTaHU (aKTOpH KOJU YTUUY Ha
HBUXOBY OCETJBUBOCT Ha yJiap.

Vcnurane cy BpeHOCTH €IEKTPOCTATHUYKOT TIOTEHIIM]jala N3HAI IIEHTPATHUX PETHOHNMA KOMILIEKCa
Jep ce cmarpa /1a cy OBE BPEAHOCTH Ba)KHE 3a YCIOCTaBJbamh€ HEKOBAJIEHTHUX MHTEpaKlUja Koje
UMajy BaKHY YIIOTY y peryiaucamy OCETJbPUBOCTH Ha yIap eKCIUIO3uBa. Y OKBHpPY OBOT paja
u3padyHaTu cy M yrnopeheHu eleKTpoCTaTUYKU MOTEHIMjalli U3HA [IEHTPa XeJaTHUX MPCTEeHOBA U
W3HAJl MeTaJla KOJ| Ouc(alleTUiIalleToHaTo) U 6uc(3-HuTpoaleThiIaleToHaTo) komiiekca kooanra(ll),
nukna(ll), 6akpa(Il), muuka(ll) u oxkcoBanagujyma(IV).
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Co(acac): Co(acacNOz):
v’ v v ¢
Cu(acac): Cu(acacNOz):
g < ., ¢
Ni(acac, Ni(acacNOs):
uéui e v
v
Zn(acac): Zn(acacNOz):
j E vw (™ g ¥
v v
VO(acac): VO(acacNO:):

@CooCueNiQ wm@v

Crnuxa 88. I'eomerpuje 6uc-kommnekca kobanra(ll), aukma(ll), 6axpa(ll), muaka(Il) u
okcoBanaaujyma(IV) ca amerunaneToHaro u 3-HATPOANETUIANICTOHATO JIUTAHIUMA.

VYBoheweM HHUTpPO CYICTUTyeHaTa Ha apoOMAaTUYHU TPCTeH |-HUTpoOeH3eHa, Takohe, Joja3w 10
noBehama BpEeIHOCTH €NEKTPOCTATHYKOT MOTEHIIHjalla U3HAA IIEHTpa apoOMaTHUYHOT MPCTeHA U JI0
noBehama mnephopmMaHc W €(PUKACHOCTH HHUTPOAPOMATHUYHHUX jeauberma. Ha crnuyaH HauwH,
yBOh)erlheM HHUTpPO TpyIle y aleTUNAlleTOHATO JIMTaH[A, J0Ja3u 10 MoBehama eIeKTPOCTaTHYKOT
MOTEHIIMjajla W3HA/ IIEHTPAJHUX PETHOHA KOJ OBHX Ouc-KoMIuiekca. llpema Tome, MOXeMO
MPETIIOCTABUTH J]a C€ Ha OBaj HAYMH MOTY YHANPEIUTH M EKCILUIO3UBHE OCOOMHE KOMIUICKCHHX
j[S1171:39: X8
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1332 13,19

Co(acac): Co(acacNOz):
L v
- " ‘ i
. ~

Cu(acac): Cu(acacNO2):

~

12,61 12,59

Ni(acac): Ni(acacNOz).

h

25,06 3

v

Zn(acac): Zn(acacNOz):

« ¥)

- v
ES ~

VO(acac): VO(acacNO:2)2

Crnuxka 89. Mare enekTpocTaTudkor noTeHnujana 3a duc-xkomiuiekce kodanra(ll), nukma(ll),
6axpa(Il), muaka(Il) u okcoBanagujyma(IV) ca anerunamneronaro (JeBo) u 3-
HUTPOAIETHIAIIETOHATO (JIECHO) JTUTaHIUMa; IipBeHa 00ja oJroBapa BpeIHOCTUMA

€JIeKTPOCTATUYKOT TIOTeHITHjana koje ¢y Behe ox 26,23, xkyta o 0,00 1o 26,23, 3enena ox -11,92 no

kcal
0,00, a nnaBa mame ox -11,92 ﬁ

Pesynrtatu mokasyjy Aa cy BPEIHOCTH €IEKTPOCTAaTHUYKOT MOTEHIIMjaja U3HaJ MeTala U XeJIaTHUX
MPCTEHOBA KOJI HEKUX OuUC(AlleTUIIAIlETOHATO) KOMIUIEKCA MO3UTHUBHE, a KOJ HeKMX HeraTuBHe. Ha
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kcal
puMep, OBE BPETHOCTH Cy MO3UTUBHE M3HAA Oakpa u nuHka (5,23 u 3,57 m}, JIOK Cy HETaTHBHE

kcal ) .
n3Haa Hukia (-11,22 %) (cmuka 90). 3enena 6oja w3HaA KoOanTa, Ha ciuiy 89, Takohe, ykasyje Ha

HEraTUBHY BPEIHOCT €JIEKTPOCTATHYKOr moTeHImjana. C npyre crpaHe, U3HaA MeTala Ko ouc(3-
HUTPOAIETIIIAIIETOHATO) KOMITJIEKca mpeoBial)yjy IpBeHa U jkyTa 00ja MITO yKaszyje Ha MO3UTUBHE

BPEIHOCTU EJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIHMjaja. BpenHOCTH eNeKTPOCTAaTUYKOT IMOTEHIHjaa M3Hal

kcal

Mmetaia koja Cu(acacNOz)2 u Zn(acacNO»)> KoMIIIekca H3HOCE OKO 25 Y CJIMYHE Cy BPEIHOCTHMA

mol’

) . kcal
koje cy nmobuje xom TNT monekyma (23,87 ﬁ). [Ipema TOMe, BPEAHOCTH EIEKTPOCTATUYKOT

MOTEHIIMjajla C€ MOTY MOJM(HKOBATH yBOhEHEM HHUTPO Ipyle Ha aneTuianeroHaro jurana. Cem
TOTa, BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATHYKOT IMOTEHIIHM]jala KO Ouc-KOMILJIEKCA 3aBUCE M Off BPCTE METATHOT
joHa.

ChanuHmn pe3ydaTaTtd cy A0OMjeHHM M H3HaJ XelnaTHUX mnpcreHoBa. Konm 6uc(amermnaneToHaro)
KOMIUIeKca Cy Hal)eHe HeraTMBHE BPEIHOCTH EJNEKTPOCTAaTUYKOr IOTEHIMjala W3HAJ XeJaTHUX
MpCTEHOBA (3eJIeHa WK TU1aBa 00ja), 0K Cy OBE BPEJHOCTH MO3UTUBHE M3HAJl XEIaTHUX MPCTEHOBA
HUTPOBAaHUX KOMILIEKca (3kyTa 00ja).

Hajseha BpeaHOCT eNEKTPOCTAaTUYKOr TMOTEHIMjalla je A00HMjeHa y KPUTUYHO] TauKu HW3HAJ

. . kcal
BaHaJMjyMa Koja HuTpoBaHor okcoBaHaujym(IV) xommexca (40,18 mc—;). Ob6a komIuIeKca

OKCOBaHQ/IMjyMa WMajy IIO3UTUBHE BPETHOCTH EJICKTPOCTATHUYKOT TOTCHIIMjaJla W3HAJ MeTala,
MehyTuM, TO HHUje Clay4yaj M HM3HAJ XEJIaTHUX MpcTeHoBa. OBe BPETHOCTH Cy HEraTUBHE H3HAJ
xenaraHux npcreHoBa kox VO(acac), komriuiekca (3eneHa 060ja), 0K ¢y TO3UTHBHE U3HA XEIaTHUX
npcrenoBa koa VO(acacNO»), kommuiekca (kyTta 60ja) (ciuka 89).

Ha mamama eeKTpoCcTaTHuKOT OTEHIH]jaja KoJ 6uc(3-HUTPOAIIETUIIAIIETOHATO) KOMIUIEKCA CE MOXKE
MPUMETHTH TO3UTHBAH €JEKTpOCTaTHUKKu noTeHuujan u u3Haa C-NO:2 Bese (kyra 6o0ja). OBakBH
pe3yaTaTH yKasyjy Ha JIaKy AUCOLUjalijy OBE Be3€ IITO MOXKE BOIUTH Ka JETOHAIM]HU KOMIUIEKCA.

[Ipema Tome, Ha OcCeTJHMBOCT Ha ymap Moxke na ytude u jaunHa C-NO: Beze kom oOuc(3-
HUTpOAleTHIIalleTOHaTO) koMIuiekca. Jauraa C-NO; Be3e Moke ce TPOLEHUTH Ha OCHOBY BPEIHOCTH

WBI unnexca u enepruje nuconujanuje C-NO» Bese. Enepruja nucorujanuje C-NO; Bese kof ouc(3-

kcal
HUTPOAIETHIIAIIETOHATO) KOMILJIEKCa KobanTa, HUKIa, 0akpa v uHKa u3Hocu m3mehy 58 u 61 ol

kcal
JIOK KOJI HEKOOPJMHOBAHOT Jiranja mu3Hocu 71,39 mc—; (Tabena 24). IIpema Tome, C-NO2> Bese cy

cinabuje Kol Ouc-KOMILJIEKCa HEro Ko HEKOOPAMHOBAHOT JuraHaa u ciuyHe cy jaunnu C-NO» Bese
KOl TPUHUTpOapoMaTHUYHMX Moiiekyna. Ha mpumep, enepruja aucoumjanuje C-NO:2 Bese Kon

KOMILUIEKca KobasTa, 0akpa U IMHKA Cy CIIMYHE €HePTUjy IUCOIM]jalnje Koja je u3padynara 3a TNT

Moutekyn (58,90 l;c—i).

Ta6ena 24. WBI_yo, Bpennoctu u enepruje auconujamuje 3a C-NO; Bese kox Co(acacNOz),,

Ni(acacNOz)2, Cu(acacNO2)2, Zn(acacNO2)2 n VO(acacNO:), KoMIUIeKca Koje Cy H3padyHare
MO06/cc-pVDZ metomonorujom.

Kommnekcn Ecno [@] WBIc-~o.
* 'mol
VO(acacNO2)> 78,17 0,9431
Co(acacNO2), 58,99 0,9442
Ni(acacNO») 60,48 0,9514
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Hacragak tabene 24. WBI¢_yo, Bpennoctu u enepruje auconujanuje 3a C-NO2 Bese kon

Co(acacNQO3)2, Ni(acacNO»)2, Cu(acacNOz)2, Zn(acacNO2)> u VO(acacNO»), KoMIIIeKca Koje
cy u3pauynare M06/cc-pVDZ metononorujom.

Komrnekcn Ecno [@] WBIc-no.
* 'mol
Cu(acacNO2), 59,50 0,9458
Zn(acacNO»)> 58,09 0,9350
acacNO; 71,39 0,9569

3a pa3nuKy o1 OBUX KoMILIeKca, eHepruja aucorjamnuje C-NO2 Bese kon VO(acacNO»)» (78,17 %)

je 3HauajHo Beha W 4Yak mpemaiiyje eHepruje Koje Cy M3padyyHare 3a HEKOOPIWHOBAHU JIUTAH] W
kcal
HuckoocersbuBu TATB excruiosus (71,39 u 64,53 P penom). OBaKBU pe3yaTaTH Ce€ HE ClIaxy HU

ca BpeIHOCTHMA ENIEKTPOCTATHYKKX ITOTCHIIMjala H3Haa IeHTpaiHuX perroHa u m3Hag C-NO2 Bese
ko1 VO(acacNO2), kommiekca. Mehytum, WBI Bpennoctu cy mokasane ga je C-NO; Beza umnak
cirabuja Hero IITO je penBul)eHo 13 BPeAHOCTH CHepruje aucoryjanuje. OBU pe3yiaTaT oKa3yjy aa
je C-NO; Besa cnabuja kon VO(acacNO2), komIuiekca Hero ko HekoopauHoBaHor smranaa (0,9431
u 0,9569, penom) u 1a je ciiMYHA BPEIHOCTUMA Koje Cy 0OMjeHe KO ocTaaux KomIuiekca. OBaKBU
pe3ysTaTu cy y CyIpoOTHOCTH ca ooujeHoM eHeprujoM aucouyjanuje C-NO2 Beze. Mehytum, onu cy
BepoBaTHO nocieauia crerupuyane reomerpuje VO(acacNO2), komruiekca kof koje V=0 ¢parment
3HAYajHO YTHYE Ha PACIIONIENy SJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIH]jalla Ha MOJICKYJICKO] TIOBPIIIHY ¥ 300T TOra
CY, Y OBOM CIIy4ajy, HEONIXOAHA JAeTajbHIja NCIUTHBAKkA IETOHIIMOHMX 0COOMHA OBOT KOMILJIEKCA.
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3.7. Yruuaj O-H:--O-N uHTepakuuja Ha eJIeKTPOCTATHYKH
NMOTEHLHjaJ KO Ouc(3-HUTPOALETIIALETOHATO) KOMILJIEKCA
ko0aara(ll), nuxaa(Il), oaxkpa(Il), nuaka(Il) u oxcopanagujyma(lVv)

Nmajyhu y Buay 1a cy ce BOIOHMYHE Be3e MoKa3aie e(pUKacCHUM y MOJEIIaBalky eIeKTPOCTaTUYKOT
MOTEHIIM]jajia KOJl HITPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIa, HAIPABHIIA CMO MOJIEI CHCTEME Y KOjuMa ¢y ouc(3-
HUTPOAIETHIIAIIETOHATO) KOMILIEKCH YKIbydeHH Y O-H---O-N unrtepakunjy ca Bonom (ciuka 90). O-
H---O-N unTepakuuja je popmupana npeko O-H ¢pparmenTa u3 MoieKynia BoJie ¥ HUTPO TpyTe u3 3-
HUTPOALETHIIALETOHATO JUrania. M3padyHaTu cy eHepreTcku MUHUMYMHU, a 3aTHUM Cy aHaJIU3UpaHe
Marie esekrpocrarnykor norennujana u WBI Bpennoctu 3a C-NO; Be3y.

L

Co(acacNOz):'--H:0 0.“

i) Zn(acacNO2):--H:0

Ni(acacNOz): --H:0 W

VO(acacNOz): --H:0

»

Cu(acacNOz):'-"H:0

[ XY BSY X VAN )y

Crmuxka 90. 'eomeTpuje eHepreTcKuX MUHUMYMa 32 MOJIEN CUCTEME Ouc(3-HUTPOALETUIIALIETOHATO)
xomruiekca kobanra(ll), nuxmna(ll), 6akpa(ll), unaka(Il) u okcuBanagujyma(IV) ca Bogom.

. . kcal .
Enepruje O-H:--O-N unTepakumje y eHepreTckuM MUHUMyMHMa U3HOce 0Ko 2,50 —j LITO je MPeKo
40% Beha enepruja om eHEpruje HHTEPAKIM]je KOI MOJE]I CHCTeMa Ca HUTPOAPOMATHUYHUM
MOJIEKyIuMa, IPU YeMy Cy MPOIIEHTyallHe BPeIHOCTH U3pauyHare Ha cienehu HauuH:

(24) % = ;T} 100 — 100,

j i kcal
a enepruja uarepaxuuje (EfN 1) komx TNT---H,O mozen cuctema uszHocH 1,60 mc—;
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6.00
5.00
4.00
3.00
2.00
1.00
0.00
-1.001.50
-2.00
-3.00
-4.00

E [kcal/mol]

d [A]

—@— Co(acacNOz):-'H:0 —®—Ni(acacNOz):'--H:0 —@— Cu(acacNO2):'--H:0
—@—Zn(acacNOz):'--H.0 —@—VO(acacNO:)::--H:0

Crnuxka 91. IIpomena enepruje O-H:--O-N untepakimuje ca nopactom H---O pacrojama on 1,50 1o
2,50 A 3a M(acacNO»)>---H,O mozen cucreme (M = Co**, Ni**, Cu?*, Zn** unu VO** jon).

Kox cBux Mopen cuctema, eHepruja nHTepakmnmje onaaa ca nosehamem H---O pacrojama ox 1,50 1o
2,50 A, u noctuxke eneprercku MmunumyM Ha H---O pacrojamuma o 2,1 10 2,2 A (ciuka 91). Hajjaua

uHTepakyja je m3pauyHara 3a Cu(acacNO2): --H2O mogen cucrem (2,72 l;c—sll), a Hajciaabuja 3a

Zn(acacNO2)2 --H>0O (2,30 %). W3 oBora ce Moxke MPUMETUTH Ja Cy Pa3MKe y €Heprujama

. kcal . . .
MHTepakuuja maie, oko 0,42 o (tabena 25). nak, oBe MHTEpaKIMje 3HAYaJHO MEHajy BPEIHOCTH

€JIEKTPOCTATUYKUX TMOTEHIIMjala Yy KPUTUYHUM TadKaMa KOJI MCIIMTHBAHUX MO cucTema, najyhu
BPEIHOCTH CIMYHE OHHUMA KOje Cy H3padyHare 3a MOIEN CHCTEME ca HHUTPOAPOMATHUYHHM
MoJIeKyauMa. 300T Tora cy JOBOJFHO 3HAYajHE JIa Ce y3MY Y 003Hp.

Ta6ena 25. Enepruja O-H---O-N unrepakuuje y eHeprerckoM MUHUMYyMY 3a M(acacNO2), --H2O
mozen cucteme (M = Co?*, Ni*, Cu?*, Zn*" umu VO** jon).

Kommiekcu d[A] Eyne [l;c_;‘ll] %
Co(acacNOy) - -H2O 2,15 2,36 47,50
Ni(acacNO»)> --H,O 2,10 2,37 48,13
Cu(acacNO,),---Ho0 2,10 2,72 70,00
Zn(acacNO»)>---H>O 2,10 2,30 43,75
VO(acacNO; ), -H,0 2,20 2,41 50,63

O-H:--O-N untepakuuje noBoje 10 noehama eIeKTPOCTaTHUKOT MOTEHIMjasla KOJl CBHX MOJEN
CUCTEMAa, a ’bUXOBE BPEIHOCTHU CE MOTY OJPEIUTH Y KPUTUYHUM TaukaMa U3HaJ MeTajla Wik U3HaJ
IIEHTpa XenaTHOT mpcTeHa (ciuka 92). Enekrpocrarnuku noreHiyjan ce nosehasa oko 25% u3HAI
XEJIaTHOT TMpCcTeHa Koju je ykibydeH y O-H:---O-N uHTepakuujy, 10K c€ M3HaJ IPYror XeJaTHOT
npcrena nmosehasa oko 15%, a u3nan merana oko 8%. [Ipema rome, O-H:--O-N uHTepakiyje HajBUIIIE
yTUYy Ha EJEeKTPOCTATUYKW TOTEHIMjaJl M3HAJ XEJIAaTHOT TPCTeHa KOjU j€ YKJbYYEH Y OBy
WHTEPAKIIH]Y, 2 HajMabe U3HAJ MeTala.
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Crnuka 92. Marie eJleKTpoCTaTHIKOT MMOTSHIIMjalla 338 MOJIEI CUCTeMe Ouc(3-
HuTpoanetmianeronaro) kobanra(ll), nuxma(Il), 6akpa(ll), uunka(Il) nnu okcuBanaaujyma(lVv), u

BOJIC; I[pBEHA 00ja O/IroBapa BPEHOCTUMA €IIEKTPOCTATHIKOT ITOTCHIINjalia Koje cy Behe o 26,23,

xyTa 010,00 10 26,23, 3eena 01 -11,92 10 0,00, a mrasa mare 01 -11,92 ==

Jlo ciu4HEe NIpPOMEHE €JIEKTPOCTAaTUYKOI MOTEHIMjaja J0ja3d M KaJa ce BoJa ypadyHa Kao
UMIUIMIOUTHA pacTBapad. Pe3ynrtaru mokasyjy Ja ce y IOJapHO] CpeAMHH Kao LITO je BOJa,
€JIEKTPOCTAaTUYKY MOTEHIIM]aJl Y UCIMTUBAaHUM KPUTUYHUM Taukama nosehasa 1o 35%. Ha npumep,
BOJICHA CpeMHAa, MoBehaBa eIeKTPOCTaTUUKKM MOTEHIIMjal KOJ HUTPOBAHOI KOMIUIEKCa KoOanTa Ha
BPEIHOCTH KOj€ OAr0Bapajy €JIeKTPOCTATMUKOM MOTEHLHjady M3HaJ LIEHTpa apoOMaTHYHOT IPCTEHa

kcal .
TATB monekyna (17,91 ﬁ)' Tana, enexTpoCTaTuYKy MOTEHIUjall Y KPUTUYHUM TauKama HM3HaL

kcal .
xenatHux npcreHoBa Co(acacNO»), komrekca uznocu 17,86 m 17,91 o OBo mokasyje Ja rnojxapHa

CpelMHa W YCIOCTaB/balbe BOJOHUYHMX BE3a MOTy Ja TMO000JbIIajy [IETOHAIIMOHE OCOOWHE
KOOPJIMHAIIMOHUX jeIU-EHha, YaK U Kaja ¢y c1abo oceTsbrBa Ha JETOHAIH]Y.

Hopez[ TOora, MoACiI CHUCTEMH Ca HMINIMOUTHO YpadvyHATOM BOAOM I/IMajy Behe BPECAHOCTU

€JIEKTPOCTAaTUYKOI TOTEHLIMjaJl O MOJENl CHCTeMa KOju cy ykibyueHu y jeany O-H:--O-N
uHTepakiujy u 1o 3a 1,0 mo 2,5 % M3HAJ XeJIaTHUX MPCTEHOBA, OTHOCHO 710 9 % M3HaJ MeTana
(tabena 26). Tume ce MOXe NOKa3aTH Ja IOJlapHA CPeAMHA W BOJOHMYHE Be3e MOry (uHO 1a
MOJIEIIaBajy BPEIHOCTH E€JIEKTPOCTAaTUYKOT MOTEHIMjala, ajid U Ja YTU4y Ha Japyre (axkrope Koju

MOJU(PHKY]Y MEXaHUUKY OCET/BHUBOCT.
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Tabena 26. BpenHOCTH €eKTPOCTATHYKOT MOTEHIIUjalIa y KPUTHYHUM TadykaMa W3HaJ MeTaia u
W3HAJ XeNnaTHUuX npcrenoBa A u b kon duc(3-aHuTpoarerunaneTonaro) komriekca kodanra(ll),
nukia(Il), 6axpa(ll), muaka(Il) u oxkcuBHagujyma(IV) y Bonu ka0 MMILTUIIUTHOM pacTBapaqy.

Kommuiekcu EP u3Han metana EP usHan xenarHor EP u3nan xematHor
keal Ay npetena B[]
[mol] fpcTeHa mol p mol
Co(acacNOsz): - 17,86 17,91
Ni(acacNO:)2 - 16,35 16,32
Cu(acacNOz): 30,74 - -
Zn(acacNOs2): 31,95 - -
VO(acacNOz2): 50,15 - -

Haxon mro je C-NO; Be3a ykipyuena y O-H:--O-N untepakuujy, 101a31 10 He3HaTHOT noBehama
WBI Bpennoctu u jaunne C-NO; Bese (cimka 93).

2.50
2.00
— L1.50
=
S
1.00
0.50
0.00
VO(acacNOz): Co(acacNOz):z Ni(acacNOz): Cu(acacNOz): Zn(acacNOz):
% WBI

Cruka 93. TTosehame WBI¢_yo, Bpennoctu kana je C-NO2 Be3a ykibyuena y O-H---O-N
WHTEPAKIH]y y OJHOCY Ha OBE BPEAHOCTH KOJ| CJIOOOHUX KOMIUIEKCA U3PAXKEHO Y Yo.

%WBI u3znocu oxo 0,5% kox Behune mozaen cucrtema. Melytum, oBe BpenrHocTu npemaiyjy %WBI
KOJjH Cy 100Mj€HHU 3a MOJIEN CUCTEME ca HUTpOapOMaTuyHUM MoJiekyauma rie uznoce oa 0,3 1o 0,4%.
IToceGHo je 3Hauajan cirydaj Cu(acacNOz)z:--H20 monen cucrema rae je WBI BpenHocT nopacinia 3a
2,10% y nopehemy ca BpemgHOoCTHMMa KOJ CIO0OTHOT 6uc(3-HUTPOALETHIIALETOHATO) KOMILIEKCa
6akpa. OBM aJI ¥ IPETXO/IHU PE3YITATH yKa3yjy Ja je HoTpeOHO oI AeTajbHHje MpoydaBame ouc(3-
HutpoareTmianeronaro) komrmiekca Oakpa(ll) wm  Cu(acacNOz):---H,O wmomen cucrtema.
[IpBeHCTBEHO, 3aTO MITO Ouc(3-HUTPOALETUIIALIETOHATO) KOMITIeKca 0akpa UMa CIWYHY BPETHOCT
€JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHLK]ja]l U3HaA MeTajla Kao IITO Cy BPEJHOCTU M3HAJ LIEHTpa apoOMaTUYHOT
npcreHa TNT ekcrno3usa. Takolhe, HakoH Gopmupama O-H:--O-N uHTepakiuje 101a3u A0 Majior
ropacTa eJIeKTPOCTaTUUKOT OTEHIM]jal U3HaA MeTana, ok cy nocieauie Ha WBI BpegHoct MHOTO
3HauajHUje LITO MYy MOTEHIHjaJIHO Jaje 0coOMHEe TOOpHX BHCOKOEHEpreTCKUX Marepujana. Mmak
HEONMXO/IHA Cy Jajba HCTpaKHWBama Ja OW Cce€ TOTBpAWIEC JCTOHAIIMOHE OCOOWHE Ouc(3-
HUTPOALIETHIIAIIETOHATO ) KOMILJIEKCA OBUX MeTaa.
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4. 3AK/bYYAK

VY oBOM pany cy MCIUTHBAHM yTHUIAjU BOAOHHYHE Be3e HA MO3HATE€ WHAMKATOPE AETOHAOMIHOCTU
eKCIIO3HBA, KA0 IITO Cy €JICKTPOCTATHYKU MOTCHIIMjal M3HA]| IIEHTPATHUX PErHOHa apoOMaTHYHOT
IpCTeHa, eNeKTPpOCTaTn4Ky noreHujan u3nag C-NO; Bese u Bpeanoctu Bubeprosux nuaexca 3a C-
NO; Besy. HemaBHa wucTpakmBama Cy IOKaszajga Jla Cy OBHM IapaMeTpPH BaXKHH ITOKa3aTeJbu
OCETJbMBOCTH HAa YHap HHTPOAPOMATHYHMX Monekyna.®® Vpahena je crarucruuka amanusa
TEOMETPHjCKHX TMapameTrapa BOJIOHWUYHE Be3€ Yy KPHUCTAIHHM CTPYKTypaMa HHUTPOApOMATHYMX
MoOJIeKyJia Koju cy mpey3etn u3 KemOpuuke 0aze CTPyKTYpHHX MOAaTaka. 3aTUM Cy OBE TEOMETpPH]e
yHoTpeOJbeHe U 3a KBaHTOXEMHjCcKe mpopadyHe. CIMYHA METOJO0JI0THja je 3aTHM YIOTpeOshbeHa 3a
HCIIUTUBAE OCETJbUBOCTH Ha yaap Ouc(3-HUTPOALETUIAIIETOHATO) KOMILJIEKCa
okcoBaHaaujyma(IV), kobanra(Il), auxna(Il), 6akpa(ll) u muaka(Il).

Pesynrati KBaHTHOXEMMJCKMX IpPOpadyyHa Cy IOKa3ajdd Ja BOAOHMYHE Be3€ 3HAYajHO yTHUYy Ha
BPEIHOCTH E€JEKTPOCTATHUKOT MOTEHIMjaja y KPUTUYHUM TauykamMa H3HaJ IEHTPATHOT PEerrHoHa
apoMatnuHor npcreHa u u3Hajg C-NOz Bese. Kaga cy HUTpoapoMaTuyHU MOJIEKYNIH yKIbyueHH y C-
H---O unTepakumje u uMajy TOHOPCKY YIIOTY, TO3UTHBHE BPETHOCTH €IEKTPOCTATHUKOT TIOTSHIINjaIa
y KpUTHYHMM TadKaMma Ol 3Hauyaja ce cMamyjy 3a 20 1o 24% wmto notephyje na popmMupame 0BUX
WHTEpAKIMja CMamyje HUXOBY OcCeTJbUBOCT Ha ymap. Kama cy omm ykipyuenu y O-H---O-N
UHTEpaKkyje, U Jelyjy Kao akKUEeNTOpU BOJOHMKA, BPEIHOCT IO3UTHUBHOI' €JIEKTPOCTATUYKOT
MOTEHIIMjajla y ogadpaHuM KpUTHYHUM Tadkama ce moBehasa 3a oko 10% mTo, y OBOM cCilyuajy,
CyrepHile Ja WHTEepaklyje OBOI THUIIA MOTY Ipoy3pokoBaTH Behy ocersbuBOCT Ha yaap. CiauuHu
pesynratu ¢y 100WjeHH W MPUWIMKOM IpOydaBamba KapaKTePUCTUYHHX T'€OMETPHja U3 KPUCTATHUX
cTpykTypa. HuTpoapomMaTHuHu MOJIEKYIM MOTY J1a YYECTBY]Y Y BOJIOHMYHHUM Be3aMa HE CaMO MPEKO
C-H ¢parmenara, Beh u myTem BofoHUKA U3 (yHKIMOHATHUX rpymna kao mto ¢y -OH mmu -CH3. ¥V
KODYM kpucraiaHoj cTpykTypH, Tpunutpodenon octeapyje ase O-H:--O BomoHnuHe Be3e ca /iBa
MoJIeKyJa Bojie Aenyjyhu kao noHop npeko O-H rpyne u kao akmenTop mpeko jeaHe O] HUTPO IpyTa.
OBakBa KOMOMHAIMja BOJOHMYHMX BE€3a JOBOAU 0 CMameHha BPEAHOCTH EJIEKTPOCTATHYKOT
MOTEHLIM]jajla Y KpUTHUYHO] TaYKH U3HAJ LIEHTPa apoMaTHYHOT IpcTeHa 3a 19,74% mito ykasyje Ha TO
Ja KOMOMHAllMja pa3IMYUTHX BOJAOHMYHUX BE€3a MOXE JOMNPHUHETH (UHOM MOJCIIaBaby
€JIEKTPOCTATUYKOT TOTEHIMjaJla W PETyIalllju OCETJbUBOCTH Ha MEXaHWYKH yaap KOJ OBHX
eKCIIJIO3MBA.

[IpomeHe enexTpocTaTHUKOT MOTEHIMjana cy, Takohe, mpumeheHe U y KpUTUYHUM Taukama Koje ce
Hanase uzHajg C-NO; Bese. McnutuBama cy ypaleHa Ha MOzieNn cUCTEMHUMA KOJU CaJip>ke TeoMeTpuje
HUTPOAPOMAaTUYHUX MOJIEKyJda KoOje Ccy TMpey3eTe M3 KpHUCTAIHUX CTpyKTypa. Bapujanuje
enekrpocTaruykor moreHnyjana u3Haa C-NO: Beze mzHoce m3mehy 15 u 35% xon pasnuuuTux
reoMeTprja HUCIUTUBAHUX HUTPOAPOMATHYHUX MoJeKyna. Pesynraru Takohe mokasyjy u ga ce
NaXJbUBUM H300pOM CYINCTHTyE€HaTa MOXKE KOHTpPOJMCATH JOHOpPCKa M akKIeNnTopcKa Yiora
HUTPOAPOMaTUYHUX MOJIEKyJla U TUIIOBM BOJOHMYHOI BE3MBama IITO OoMoryhaBa MojelIaBame
€JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjalla U peryjialnjy MeXaHuuke OCeTJbUBOCTH eKCIuIo3uBa. CTora MoxxeMo
3aKJbYUUTH J1a Cy BOJIOHMYHE BE3€ BPJIO Ba)XKHE aJlaTKE KOj€ C€ MOTY MCKOPHCTUTHU 32 JIU3aJHUPAHE
eKCIIJIO3MBA Ca MOKEJbHUM JETOHAIMOHUM 0COOMHaMA.

Ilopen Tora, BOJOHWYHE Be3e MOry Ja YTHUy Ha TeOMETpPHjy MOJIEKyJa, a Majle pas3jiuke Yy
reoMeTprjamMa MOTy Jia JIOBEIy 10 BEIUKHX BapHjalldja y eJIeKTPOCTAaTHYKOM IMOTEHIHjaly Yy
KpUTHYHUM Taukama. CTora je, W3 KPHCTaJHUX CTPYKTypa, H3a0paHO HEKOJIMKO THUIHYHHUX
reomMeTprja 100po MO3HATUX HUTPOAPOMATHUYHUX E€KCIIO3WBa Kao MTO cy 1,3,5-TpuHUTpOOEH3eH,
2,4,6-rpunutpodenon, 2,4,6-rpuHurporonyeH 2,4,6-TpuHUTpOPEHUIMETHIIHUTpaMUH U 2,4,6-
TpuaMuHO-1,3,5-TpuHUTPOOCH3EH. 3aTUM Cy Ha OBHM T€OMETpHjaMa aHAJU3UPAHU TEOMETPHU]CKH
napaMeTpu M BPEIHOCT €JIEKTPOCTATUYKOI MOTEHIMjaja y obJacTUMa W3HAJ| LIEHTPAJIHOT PeTHOHa
apomaruyHor npcreHa u usHaa C-NO; Bese. JloOujeHH pe3ynTaru MoKasyjy Aa €JeKTPOCTATUYKU
MOTEHIIMjall y KpUTUYHUM TauKaMa M3HAJ LEHTPATHUX PErHOHA apOMATHYHOT MPCTEHA MOXe OUTH
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yak 22,17% Behu Hero xox onTuMU30BaHUX reomerpuja. OBako BeIMKa OJCTYIama BPEAHOCTU
€JIEKTPOCTAaTUYKOT MOTEHIIMjala HeMajy 3HayajaH yTUIa) Ha TpyOy MpOIeHy OCETJLUBOCTH Ha yiap
ko HucokooceT/buBUX ekciuioduBa (TNT u TATB), anu Moxe IOBEeCTH N0 Tpeliaka Kaua cy
MOTPEOHH MPELU3HUjH PE3yATaTH, HAPOUUTO KOJ] EKCTUIO3MBA Ca YMEPEHOM U BUCOKOM OCETJFUBOIINY
Ha ymap (TETRYL, TNF u TNB). Mehytum, pesynraru mokasyjy OMJIMYHO Cllaramkbe BPEIHOCTH
€JIEKTPOCTATUYKOT NoTeHNKjata u3Mely ontumuzobane reomerpuje TNB u TNBENZ10 reomerpuje
Koja je joOujeHa HeyTpoHCKoM nudpakuujom (pasnuka uzHocu camo 0,3%). Ha ocHOBy oBuX
pesyirata MOXE Ce 3aKJbYyYHTH Ja Cy ONTHMH30BaHE TIeOMETpHje IOy3AaHuje 3a mnpeasubame
JIETOHAOUITHOCTH €KCIUIO3MBA y OIHOCY Ha FeOMETpHje Koje Cy J00HujeHe MeToaoM audpaknuje X-
3paka, y ciiy4yajeBUMa KaJia HeIoCTajy reoMeTpHje 100rjeHe HEYTPOHCKOM U PAKITH)OM.

Paznuke y e1eKTpocTaTHYKOM NOTEHIIMjaTy ¥ TEOMETPH)H MOJIEKYJIa MOTY Jia YTHIY U Ha GOopMUpambe
M jaduHy BOJOHMYHHMX B€3a W JPYyrux HekoBaleHTHHX uHTepaknuja. C-H---O um O-H---O-N
WHTEPAKIHje Cy CIMYHHUX jaylHa W CBPCTaBajy Ce y pPelIaTUBHO ciade BOMOHWYHE Beze. MehyTum,
Majie pa3jiiKe y Jy>KUHU U YIJIIOBHMA Be3€ MOTY Ja J0BEIy /10 BapHjallyje BpeIHOCTH U3padyyHaTHUX
enepruja. Hajsehe oxpcrymame eHepruje je wm3pauyHaro kom wmojen cucrema ca C-H---O

MHTEpaKIfjama rie je, y HeKUM cllyuajeBuMa, eHepruja HHTepaKkiyje YaK JBOCTpyKo Beha y onHoCy

. . . kcal

Ha BPEIHOCTH Koje Cy J0OWjeHe 3a MOJEJl CHCTEM ca ONTUMHU30BaHOM reomerpujom (3,85 —op Kon
kcal

777MUC09---H,O mopen cucrema u 1,91 —o] KOJI MOjieNl CHCTeMa Ca ONTHMH30BAHMM TNT

MoJiekysioM). [T1laBHE pasjior oBakBUX pe3yiTara je Benuka pasnuka y nyxkuHu C-H Bese kon

ontummu3oBane u ZZZMUCO09 reomerpuje Koja HacTaje Kao MOCIIeANIIa eKCIIEPUMEHTATHUX MEPEHha.

Hcnuran je u ytunaj reomerpuje HUTpo rpymne Ha jaanHy C-NO; Bese. 3a npoueny jaunae C-NO2
Be3a cy ynorpebsbere BpenHoctu WBI ungekca. Pesyntatu nokasyjy Aa reomeTpuja HUTPO Tpyria
3aBUCH OJ BPCTE CyceAHHMX cyrncrturyeHara. Ha mpumep, nutpo rpyne kon TATB monekyna cy
ctrabunuzoBaHe cyceqHuMm -NH: cynctuTyeHTMMa Koju HMX 3aApXaBajy Yy MCTO] pPaBHH ca
apoOMaTUYHHUM IMIPCTEHOM, YnMe ce ToBehaBa Jeiokanu3anuja eIeKTpoHa | CIpedaBa AUCOIHjalja
HUTpO rpyna. CaudHo ce Moxke mpuMeTuTH U kKoJ TNF Monekyna kox Kora je jeHa HUTPO Tpyna y
OpTO TOJIOXajy CcTabuiM3oBaHa (GopMHUpAHEM HWHTPAMOJICKYJICKE BOJOHHUYHE BE3€ Ca CyCEIHOM
XUAPOKCUITHOM TpynoM. MelyyTum, pe3ynTaru cy mokasaiu Ja je Apyra HUTPO Tpyma, Koja ce Hallaszu
Yy CYCEICTBY XHUIPOKCUIIHE TPyIe, 3Ha4ajHO ciabuja y mopehemy ca MpeTXOJHOM yClel CTEPHOT
onbujama u3Mel)y oBe nBe GpyHKIMOHANHE Tpyme. [I[pema ToMe, HHTpaMOJIeKyJICKe BOJOHHYHE Be3e
3a/IpKaBajy HUTPO TPy y paBHU apoMaTuyHOT TipcTeHa ynMe ce jaua C-NO, Be3a. Hacynpot Tome,
07100jHE CTEpPHE MHTEPAKLHUjEe Y3POKY]y UCKPETame HUTPO IpyIe IITO JT0BOaU 110 ciabibema C-NO:
BE3e.

VY OKBHMpY OBOI' pajia Cy aHaJM3UpPaHU U Pe3ylnTaTu AOOMjeHHU 3a Ouc(3-HUTPOALETUIALETOHATO)
komiiekce okcoBaHamujyma(lV), xo6anra(ll), nuxmna(ll), 6akpa(ll) u umuka(ll) npumenom ucre
METOJI0JIOTHj€ Kao M 32 TPUHUTPOAPOMATUYHE MOJIEKYJIe OAHOCHO UCITUTUBAKEM €JIEKTPOCTATHYKOT
MOTEHLIM]jajla U3HAJ] LIEHTPAJIHUX PErnoHa KoMIulekca, kao U jaunHe C-NO; u M-O Be3a. Ynorpebda
UCT€ METOONOTHje je omoryhuina AMpPEeKTHO mopeheme eNeKTpOCTaTUYKUX TOTEeHLUjana u
HEKOBAJICHTHUX MHTEPaKI[Hja u3Mely oBe 1Be Kilaca jeIumbemha.

Pesynraru cy mokazanu na 6uc(3-HUTpOANETUIAIIETOHATO ) KOMIUIEKCH, HapounuTo oHu ca 6akpom(Il)
u muaKoM(Il), mMMajy BpemHOCTH eNeKTPOCTAaTUYKOr MOTEeHIMjalla HW3HAA IEHTPaTHUX pPEerHoHa
MOJIeKyJla KOje Cy yIOpeAuBe ca BpeIHOCTHMMa KapaKTepUCTHYHHM 32  KJACH4YHE
TPUHUTpOapoMaTHyHe ekciuio3uBe, kao mTo je TNT. Ha ocnHoBy Bpemnoctu WBI unaexca
nmporemeHa je jaunHa koopauHannmoHe M-O Bese u jaumHa C-NO» Bese y cio00mHOM U
koopauHoBaHuM acacNO> muranaumma. Bpennoctu WBI unzmekca 3a M-O Be3y ce cMamyjy o
BaHaJIMjyMa Ka OaKpy W IIMHKY y YeTBPTO] Nepuoau 1 Hajciaabuje M-O Bese cy uzpadyHare 3a ouc(3-
HUTpoaneTmianeronaro) komruiekce 6akpa(ll) u uunka(Il). M3pauynare Bpeanoctu WBI unzaekca,
Takolhe, yka3yjy u Ha cmameme jaunHe C-NO; Be3e ycnea KoopAHHAILMje JTUTaHaga ca METaJIHUM
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JOHHMa IITO je OTBph)EHO M BpEIHOCTUMA CHEPrHje AUCOLHjaIHje Be3e: 3a OuUC-KOMIUIEKCE U3HOCE

kcal kcal .
m3mehy 58 u 61 ——» 10K 3a cinobomnu nurany usHocu 71,39 st Nzy3erak je camo BpeaHOCT

enepruje auconujanuje 3a VO(acacNO;), xomruieke (78,17 %) Koja je Beha ox BpenHoCTH Koja Ou

ce oueKkHBasa Ha OCHOBY nobujeHux Bpennoctu WBI urnekca u npensuha jake C-NO; Be3e y oBOM
KOMITJIEKCY. MelhyTuM, BpIO TMO3UTHBHA BPETHOCT EJICKTPOCTATHYKOT IOTCHIMjalla W3HAJ

. kcal . .
BaHanujyma (40,18 m) yKasyje Ha moBehaHy oceT/bUBOCT Ha yaap. CynpoTcTaB/beHU YTHIIAjU OBUX

¢dakTopa ykasyjy Ha To aa je mpucyctBo V=0 ¢parmMeHTa KJbY4HO 3a pasyMeBame 100MjeHHX
pesyarara. [Ipema Tome, monemaBame BPETHOCTH €IEKTPOCTATHUYKOT MOTEHIMjaja M peryamuja
OCETJHPMBOCTH HA Yy/ap KO KOMIUICKCHHUX jeHbCHA CE MOXKE TTOCTUNY KOMOMHOBAaHkEM PA3TUIUTHX
jona wmerama, M=0O ¢parmenata u Jura"aga, aaud u (OPMUpPAmEM BOAOHMYHHMX Be3a.
KBaHTHOXEMUjCKH MPOPaYyHH Cy IOKa3alIH Ja J101a3u 10 moBehama eleKTpoCTaTHUKOT ITOTEeHIHjajla
W3HA/l METAJHOI jOHa M W3HAJ XeNaTHUX IPCTEHOBA Kala Cy Ouc(3-HUTPOALETHIIAEeTOHATO)
KoMIutekcH ykJbydeHu y O-H:--O-N unrepaxmuje ca Bogom. [Ipema Tome MoxKeMO 3aKJbyUUTH Aa CY
U KOJI KOMIUIEKCHHX jeIUbCHha, BOJTOHUYHE BE3€ BPJIO BaKHE allaTKe KOjeé C€ MOTY MCKOPHCTHTH 3a
(GbuHO TozIeNIaBabe SNEKTPOCTATHYKOT TIOTEHIIM]ala U PeryJainjy OCeTJbUBOCTH Ha yap.
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6. IPNJIO3N

[Mpunor A - I'eomerpujcku mapamerpu (Ar)-C-H:--Y uHTepakiuja y KpHCTAIHUM CTPYKTypama
TPUHUTPOEHONA.

Pedron dHY [A] £C-H-Y [] £H-Y-Z [°]

PICRAC 2,82 119,38 106,06
PICRACI11 2,70 124,08 122,10
2,70 124,08 94,94

2,93 134,71 102,00

PICRAC12 3,03 121,31 104,46
3,03 121,31 133,10

3,04 126,01 103,69

3,04 126,01 122,27

PICRAC13 2,85 128,04 122,96
3,04 119,08 131,28

PICRAC14 3,02 125,13 121,77
3,02 125,13 103,47

3,02 120,73 127,44

3,02 120,73 104,56

PICRAC15 3,02 121,06 129,21
3,02 121,06 104,67

3,03 125,66 121,05

3,03 125,66 103,49

PICRAC16 3,03 121,59 126,54
3,03 121,59 104,36

3,03 125,88 117,27

3,03 125,88 103,49

PICRAC17 3,03 122,44 126,48
3,03 122,44 104,12

3,06 126,33 120,36

3,06 126,33 103,89
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HacraBak mpwiora A - I'eomerpujcku mapamerpu (Ar)-C-H-Y wuHTEepakiuja y KpUCTaITHUM
CTpYKTypama TpHHUTPO(EHOMa.

Pedxon dH-Y[A] £C-H-Y [°] LH-Y-Z [°]
PICRACIS 3,06 122,73 118,14
3,06 122,73 104,07
3,10 128,02 134,87
3,10 128,02 104,60
PICRAC19 3,05 123,65 114,92
3,05 123,65 104,00
3,14 128,90 129,85
3,14 128,90 104,34
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[Ipunor b - I'eomerpujcku mapamerpu N-O---H-X uHTEpakinuja y KpUCTaATHHUM CTPYKTypama ca
TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT Mmonekynuma.

Pedron H---0[A] £X-H-0 [] £H-O-N [°] X atom
MTNANL 2,65 147,96 95,86 C3
2,67 142,53 120,67 C7
MTNANLO1 2,63 141,89 95,26 Cs5
2,94 151,09 105,73 C7
2,69 132,40 120,98 C7
PICRAC 2,58 166,89 123,13 Cs
PICRAC11 2,54 159,30 122,54 C3
2,59 171,12 119,12 Cs
2,67 169,68 90,90 C9
2,60 122,07 120,92 01
PICRAC12 2,56 166,08 117,56 Cl1
2,36 174,43 125,50 C9
2,41 127,75 126,73 08
PICRAC13 2,53 167,59 115,81 C3
2,35 172,10 125,91 Cs
2,42 122,62 127,70 01
2,64 112,33 116,74 08
PICRAC14 2,34 174,41 126,27 C2
2,54 166,09 116,65 Cs
2,31 129,16 126,96 02
2,64 114,40 117,93 09
PICRAC15 2,35 174,57 125,85 C2
2,55 166,16 117,09 C5
2,30 131,06 126,80 02
2,66 114,97 118,47 09
PICRAC16 2,37 174,46 125,27 C2
2,56 165,78 117,89 Cs
2,34 128,42 126,30 02
2,66 117,08 119,02 09
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HacraBak mpumnora b - I'eomerpujcku mapamerpu N-O---H-X wuHTepakumja y KpUCTATHUM
crpykrypama ca TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT monekynuMa.

Pedron H--0[A] £X-H-0 [°] £H-O-N [°] X atom

PICRAC17 2,39 174,47 124,66 C2
2,58 166,34 118,52 Cs

2,36 128,64 125,94 02

2,72 115,78 119,30 09

PICRAC18 2,42 174,08 123,31 2
2,62 166,29 118,97 Cs

2,46 120,83 123,83 02

PICRAC19 2,43 173,86 122,05 C2
2,62 166,78 119,92 Cs5

2,53 117,93 120,97 02

TATNBZ 2,39 126,68 112,34 N2
2,38 125,01 114,41 N2

2,40 136,34 108,40 N4

2,24 121,33 119,19 N4

2,37 128,66 111,69 N6

2,39 119,10 117,62 N6

TATNBZ03 2,26 125,44 114,99 N2
2,27 121,00 118,10 N2

2,25 125,31 114,56 N4

2,26 120,70 117,83 N4

2,27 124,66 114,17 N6

2,28 119,57 118,43 N6

TATNBZ04 2,27 125,19 114,88 N2
2,27 122,21 117,71 N2

2,26 125,20 114,52 N4

2,26 121,72 117,52 N4

2,27 125,29 114,24 N6

2,26 120,71 118,31 N6
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HacraBak npwitora b - 'eomerpujcku nmapamerpu N-O---H-X nHTepakuuja y KpUCTaJIHUM
crpykrypama ca TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT monekynuMa.

Pedron H---0[A] £X-H-0 [] £H-O-N [°] X atom
TATNBZ05 2,28 124,87 114,96 N2
2,27 122,28 117,70 N2
2,26 124,65 114,66 N4
2,26 121,44 117,64 N4
2,26 125,28 114,28 N6
2,26 120,54 118,35 N6
TNBENZ10 2,85 162,30 139,44 Cl1
2,63 115,43 108,89 C2
3,10 162,33 99,96 C2
2,25 168,26 126,14 C4
3,11 140,97 90,99 C6
3,08 123,36 93,99 C7
2,97 157,44 144,82 C7
2,28 154,25 108,46 C9
TNBENZ11 2,99 161,32 135,22 C10
3,16 126,05 91,40 C12
3,02 159,58 140,83 C12
3,08 138,72 92,77 C2
2,96 111,72 157,30 C4
3,17 160,80 101,64 C4
2,62 117,47 111,65 C4
2,34 173,19 128,08 C6
2,37 156,60 108,30 C8
TNBENZ12 2,59 159,97 120,83 C10
2,42 160,45 103,38 C2
2,94 126,65 90,16 C3
2,50 166,44 115,80 C8
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HacraBak npwitora b - 'eomerpujcku nmapamerpu N-O---H-X nHTepakuuja y KpuCTaJIHUM
crpykrypama ca TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT monekynuMa.

Pedron H--0[A] £X-H-0 [] £H-O-N [°] X atom
TNBENZI13 2,82 161,97 157,74 C2
2,54 149,17 155,89 C4
2,54 127,78 137,94 C4
2,47 166,72 101,04 C6
TNBENZ14 3,00 160,62 133,47 C10
3,12 127,01 90,57 C12
3,03 158,88 139,25 C12
2,93 111,67 157,74 C2
3,13 161,21 103,28 2
2,62 117,94 111,88 C2
2,32 173,85 127,62 C4
3,07 139,50 93,34 C6
2,36 156,65 107,13 C8
ZZZMUCO01 2,95 134,34 156,94 C10
2,68 127,81 135,93 C10
2,38 162,21 116,30 C12
2,61 153,55 141,98 Cl4
3,13 119,00 109,84 Cl4
3,08 119,86 117,19 Cl4
2,92 126,74 107,98 Cl4
2,70 137,51 145,44 Cl4
2,93 134,72 168,87 C3
2,62 130,59 142,34 C3
2,88 163,30 131,88 Cs
2,90 116,91 99,31 C7
2,54 150,03 124,99 C7
3,10 110,08 146,07 C7
3,03 112,33 109,72 C7
2,78 125,25 107,31 C7
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Hacraak npusnora b - 'eomerpujcku napamerpu N-O---H-X uHTepakiyja y KpucTaJIHUM
crpykrypama ca TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT wmosekynuma.

Pedron H--0[A] £X-H-0 [°] £H-O-N[°] X atom
ZZZMUCO1 2,63 126,27 113,45 C7
ZZZMUC05 2,67 133,66 107,78 Cl1

3,13 122,44 156,46 C13
2,57 145,38 136,00 C13
2,79 135,61 167,06 C2
2,59 123,07 142,68 C2
2,68 154,76 128,79 C4
2,62 148,27 126,70 C7
3,04 116,72 113,41 C7
2,78 126,40 110,07 C7
2,79 127,95 144,18 C7
3,04 114,35 94,08 C7
2,83 129,33 115,21 C8
2,86 130,04 145,80 C8
2,82 118,22 108,08 C8
3,03 113,24 116,53 C8
2,81 131,85 132,77 C8
2,72 144,20 128,04 C8
ZZZMUC06 2,47 159,39 113,24 Cl1
2,98 113,11 103,65 Cl4
2,57 165,51 130,88 Cl4
2,98 111,34 122,03 Cl4
2,76 136,80 149,42 Cl4
3,00 118,79 112,69 Cl4
2,81 121,18 110,61 Cl4
2,60 131,58 138,05 2
2,98 132,92 170,47 2
2,71 165,88 132,37 C4
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Hacraak npusora b - 'eomerpujcku napamerpu N-O---H-X uHTepakiuja y KpucTaJIHUM
crpykrypama ca TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT wmosekynuma.

Pedron H--0[A] £X-H-0 [] £H-O-N [°] X atom
ZZZMUC06 2,59 168,86 132,85 C7
3,09 113,78 107,29 C7
2,78 120,08 110,85 C7
2,94 112,29 108,51 C7
2,97 119,65 145,54 C7
2,95 118,95 114,85 C7
2,92 134,79 155,50 C9
2,69 127,16 138,42 C9
ZZZMUCO8 2,51 161,88 126,50 Cl
2,93 110,84 127,36 Cl
2,59 146,05 152,31 Cl
2,95 118,79 111,16 Cl
2,80 120,52 109,82 Cl
2,59 129,49 141,16 Cl1
2,82 133,36 167,78 Cl1
2,73 160,66 129,64 C13
2,76 136,66 153,02 C4
2,70 124,35 142,42 C4
2,47 162,73 113,52 C6
2,49 166,18 130,28 C8
2,99 111,64 95,00 C8
2,72 137,55 146,40 C8
2,90 117,47 113,05 C8
2,74 121,28 110,88 C8
ZZZMUC09 2,79 136,84 166,51 Cl1
2,69 127,22 141,60 Cl1
2,66 143,38 148,41 Cl4
2,89 112,74 104,80 Cl4
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Hacrapak mpunora b - 'eomerpujcku mapamerpu N-O---H-X nHTEpakmnuja y KpUCTATHAM
crpykrypama ca TETRYL, TNF, TATB, TNB u TNT Mosiekyauma.

Pedron H--0[A] £X-H-0 [] £H-O-N [°] X atom
ZZZMUC09 2,92 119,95 110,65 Cl4
2,76 119,33 111,58 Cl4
2,47 162,29 129,85 Cl4
2,78 136,23 154,19 C2
2,64 124,29 142,67 C2
2,49 170,86 115,73 C4
2,84 119,68 109,35 C7
2,92 120,20 114,69 C7
2,48 159,53 125,93 C7
2,60 144,09 149,73 C7
2,99 116,19 116,36 C7
2,72 164,06 130,23 C9
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[Ipunor B - 'eomerpujcku mapamerpu mHTEpMOieKyIckux N-H---O mHTepakuuja y KpUCTATHHM
cTpykrypama 2,4,6-tpuamMuto-1,3,5-TpuHuTpoOeH3eHa.

Pedxox N-H-O [°] H-0-Z[°] H---0[A] O atom
TATNBZ03 120,70 117,83 2,26 01
125,31 114,56 2,25 02
119,57 118,43 2,28 03
124,66 114,17 2,27 04
121,00 118,10 2,27 05
125,44 114,99 2,26 06
TATNBZ04 121,72 117,52 2,26 01
125,20 114,52 2,26 02
120,71 118,31 2,26 03
125,29 114,24 2,27 04
122,21 117,71 2,27 05
125,19 114,88 2,27 06
TATNBZ05 121,44 117,64 2,26 01
124,65 114,66 2,26 02
120,54 118,35 2,26 03
125,28 114,28 2,26 04
122,28 117,70 2,26 05
124,87 114,96 2,28 06
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[Ipunor I' - I'padbmuku npuka3 3aBUCHOCTH eHepruje uHTepMonekyiacke C-H:---O uHTepakiuje o

H---O pactojama 3a TNB---H,O, TNF---H2O, TNT---H,O u TETRYL:---H>O monmen cucreme

YKJbY4yjyhy I ONITUMU30BaHE TEOMETPH]je U TEOMETPHUje MIpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa.
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I'padmuku npukas 3aBucHOCTH eHepruje narepmoiekyiacke O-H:--O-N unTepakuuje oxg

H---O pactojama 3a TNB---H,O, TNF---H2O, TNT---H,O u TETRYL:---H>O monmen cucreme

YKJbY4yjyhy U ONITUMU30BaHE T€OMETPH]je U FEOMETPHU]E MPey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYypa.
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[Tpunor b - I'paduuxu npukas 3aBucHOCTH eHepruje uarepmotiekyicke N-O---H-F nnrepakumje ox
H---O pacrojama 3a TNB:--HF, TNF:--HF, TNT---HF u TETRYL:--HF monen cucteme.
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d [A]

=8— TNB'~HF === ¢.TNT-:-HF === 0. TNF--HF ==#= ¢.TNA-HF
=®=— ). TNT'+-HF =@= p.TNF--HF == p-TNA---HF
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[Tpunor E - U3pauynare eHepruje auconujaruje Bese ca ZPE kopeknujom 3a cee C-NO» Be3e koj
HUTPOAPOMATUYHUX MOJIeKyJaa u kox Ouc-acacNO; xomruiekca okcoanaaujyma(IV) koGamnra(Il),

nukna(Il), 6akpa(ll) u muuka(Il).

Monexyn OnrtuMusoBanu Ar NO;- —Ec_no, —E¢_no,
MOJIEKYJTT AN panukan [a.u.] [@
KOMILJIEKC mol
paauKan
TNB -845,877431 -640,648434 -205,131908 -0,097089 -60,92
TNF,_c-no, -921,119528 -715,897137 -205,131908 -0,090483 -56,78
TNF,_c-no, -715,884205 -0,103417 -64,90
TNF,_c_no -715,88693 -0,10069 -63,18
—wT 2

TNT,-c-no, -885,169054 -679,947532 -205,131908 -0,089614 -56,23
TNT,_c-no, -679,938187 0,098959 -62,10
TETRYL,_c_no, -1145,039734 -939,818905 -205,131908 -0,088921 -55,80
TETRYLy_c—no. -939,819876 -0,08795 -55,19
TETRYLp—C—NOj -939,811407 -0,096419 -60,50
TETRYLy_no," -939,867611 -0,040215 -25,24
TATB -1011,985838 -806,751099 -205,131908 -0,102831 -64,53
VO(acacNO2),  -2118,925282  -1913,668804 -205,13191 -0,124568 -78,17
Co(acacNOz)>  -2482,339456  -2277,113539 -205,13191 -0,094009 -58,99
Ni(acacNOz),  -2607,885082  -2402,656789 -205,13191 -0,096385 -60,48
Cu(acacNOz)>  -2740,057538  -2534,830809 -205,13191 -0,094819 -59,50
Zn(acacNOz)2 -2878,9286 -2673,704112 -205,13191 -0,09258 -58,09

Vi Enepruja nuconujauuje N-NO> Bese
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buorpadmuja ayropa

JHanujena Kperuh pohena je 20. HoBemOpa 1995. romune Ha Pynnuky xox I'opwmwer MwumaHoBIIa,
Peny6nuka CpOuja, /1€ je 3aBplIniia OCHOBHY IIKOJY Kao Hocuian BykoBe auriome, 1ok je 2014.
TOJIMHE 3aBpIINJIA CPEIhY METUITMHCKY KOy Y beorpaay ca o[uIMyHIM yCIIeXoM.

OcHoBHe akazieMcke cTyauje Ha XemujckoM (akynTeTy YHuBep3uTeTa y beorpany ynucana je 2014.
ronuHe, a 3aBpmmia ux 2018. rogmHe ca mpoceunom oreHoM 9,54 (meser m 54/100). Macrtep
akageMcke ctyauje ynucana je 2018. roqune Ha uctoMm (akyaTeTy, a 3aBpmnia ux je 2019. ronune
ca npoceunom oneHoM 10,00 (mecer u 100/100). JokTopcke akagemcke crynuje ynucana je 2019.
rO/IMHE Ha CTYAM]CKOM mporpamy Xemuja npu Kartenpu 3a onmrTy 1 HEOpraHCKy XeMUjy.

On 2019. no 2020. rogure Ouia je 3amociieHa Kao MCTpakuBad MPUIPaBHUK Ha HOBarmoHoM
neHTpy Xemujckor gakynrera y beorpamy, a om 2020. romuHe je 3amociieHa Kao acUCTEHT MpHU
Karenpwu 3a oty 1 HEOPraHCKYy XeMHjy Ha XeMHU]jCKOM (akynTeTy, YHuBep3uTeTa y beorpany.

JloOuTHHIA je crelujaaHor mpu3Hama CPIICKOT XeMHUJCKOT JPYIITBA 332 M3y3€TaH YCIEX Y TOKY
crynupama y 2019. rogunu. YcaBpmaBana ce Ha Makc-IInmaHK MHCTUTYTY 3a XeMH]CKY (U3HKY
yBpcTor crambay Jpesneny, CP Hemauka kao ctunenaucra Hemauke ciryx0e 3a akaieMCcKy pa3MeHy
(DAAD crunenauja).
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N3jaBa o ayTopcTBY

Nwme u npe3ume aytopa

bpoj nnnekca

UsjaBibyjem

71a je TOKTOpCKa JUcepTalnja moj HacIOBOM

® PE3yiTaTr COIICTBCHOI UCTPAKUBAYKOI' paaa,

® JaaucepTanyjay HeJIMHU HU Y JeTI0OBUMA HUje OMila peAIoKeHa 3a CTULIAE IPYTe TUTLIOME
mpeMa CTYIHUjCKUM MPOrpaMuMa JPYTUX BUCOKOIIKOJICKUX YCTAHOBA;

® J1a Cy pe3yJITaTH KOPEKTHO HABEJIEHU U

® Ja HUCAM KPIIMO/JIa ayTOPCKa MpaBa U KOPUCTUO/JIa HHTEIEKTYaIHy CBOJHHY JIPYTHX JIUIIA.

Mornuc ayropa

VY beorpany,
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N3jaBa 0 HCTOBETHOCTH IITAMIIAHE U €JIEKTPOHCKE Bep3uje
JOKTOPCKOT pajaa

Nwme u npe3ume aytopa

bpoj nnnekca

Crynujcku mporpam

Hacnos pana

Mentop

W3jaBspyjeM aa je mramMiiaHa Bep3uja MOT JOKTOPCKOT pajia UCTOBETHA €JIEKTPOHCKO] BEP3HjH KOjy
caMm Ipeaao/ia paay noxpameHa y Jururaanom peno3utopujymy Yausep3urera y beorpany.

Jlo3BosbaBaM J1a ce o0jaBe MOjU JIMYHU TOJAIM Be3aHU 3a JoOujame akaJeMCKOT Ha3uBa JOKTOpa
HayKa, Kao IITO Cy UME | MPe3uMe, TOIUHA U MeCTO pol)ema u JaTym ofnOpaHe paja.

OBM JNWYHHM TIONAI MOTY ce 00jaBUTHM HAa MPEXHHM CTpaHWIAMa JWTHTaIHE OWOIHOTEeKe, y
€JIEKTPOHCKOM KaTaJlory U 'y myOnukanujamMa YHuBep3utera y beorpany.

IMorniuc ayropa

VY beorpany,
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N3jaBa o kopuinhemy

Osgnamhyjem YHuBep3utercky 6ubnmorexy ,,CBero3ap MapkoBuh® na y JIurutainu peno3utopujym
VYuuep3ureta y beorpany yHece M0jy JOKTOPCKY AMCEpPTANUjy MO HACIOBOM:

KOja je M0je ayTOPCKO JEO.

Jucepranujy ca CBUM IpUIo3MMa Mpeaao/lia caM y eleKTPOHCKOM (opMmary MOrOAHOM 3a TPajHO
apXUBUPABE.

Mojy HOKTOpPCKY AHMCEpTaIdjy MoxXpameHy y JMTUTalHOM perno3uTopujyMy YHHUBEp3UTETa Y
Beorpany u 1ocTynHy y OTBOPEHOM MPHUCTYITY MOTY J]Ja KOPUCTE CBH KOjH IOIIITY]Y OIpen0e cajpKaHe
y onabpanom tuny nuinenne Kpearusne 3ajennuiie (Creative Commons) 3a Kojy cam ce OUTy4Ho/Ja.

1. AytopctBo (CC BY)

2. AytopctBo — HekomepuujanHo (CC BY-NC)

3. AytopctBo — HekomepIjanHo — 6e3 mpepana (CC BY-NC-ND)

4. AyTopcTBO — HEKOMepIrjaimHo — nenutu o uctum yciosuma (CC BY-NC-SA)
5. AytopctBo — 6e3 nipepana (CC BY-ND)

6. AytopctBo — nenutu o uctuM ycnosuma (CC BY-SA)

(Monumo 1a 320KpY>KUTE CaMO jeIHY OJf IECT MOHYHEeHUX JTHIICHIH.
Kparak omnuc aurieHIm je cacTaBHU JIe0 OBE U3jaBe).

IHornuc ayropa

VY beorpany,
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1. AytopcTtBo. /[0o3BosbaBaTe yMHOXKABaWkEe, TUCTPUOYIIM]Y W JABHO CAOMIITaBaKkE J1e1a, U Mpepaje,
aKo ce HaBelle MMe ayTopa Ha HauWH ofpeheH on cTpaHe ayTopa WM J1aBaolla JIMIEHIE, YaK U y
koMmepiujaHe cBpxe. OBO je Hajco00aHM]a 0/ CBUX JIUIICHIIH.

2. AyTopcTBO — HekoMepuujajaHo. Jlo3BojbaBaTe yMHOXaBame, JUCTPHOYIM]y M JaBHO
CaOoIIIITaBakE JIeIa, U IPEpajie, ako Ce HaBeIe MMe ayTopa Ha HauuH ozpeleH o crpaHe ayTopa Hiu
naBaoua juieHne. OBa JuieHIa He 03B0JbaBa KOMEPIMjaIHy YIoTpedy aena.

3. AyTOpCcTBO — HeKoMepuHjajaHo — 0e3 nmpepaaa. /lo3BosbaBaTe yMHOKABaWke, NUCTPUOYLIU]Y U
JaBHO caolITaBame jaena, 0e3 mpoMeHa, MPeodIMKOBamba WK yroTpede J1eia y CBOM Jey, ako ce
HaBeJle MM ayTopa Ha Ha4YMH ojpeleH o cTpaHe ayTopa WM AaBaoiia juieHie. OBa JUIICHIA He
JI03BOJbaBa KOMEpUHjaIHy ynoTpely zaena. Y OIHOCY Ha CBE OCTaJie JIUIICHIIE, OBOM JIMILIEHIIOM Ce
orpanuvaBa HajBehu oOuM rpaBa kKopuihema Jena.

4. AyTOpPCTBO — HEKOMEPIHUjaJIHO — JIeJIUTH MO UCTUM ycjaoBUMA. J[03BOJbaBaTe yMHOXKABALE,
TUCTPUOYIIMjY U JaBHO CAOMILTABALE JIeNa, U MPepajie, ako ce HaBe/le MMe ayTopa Ha HauuH ofipehen
O]l CTpaHe ayTopa WM JaBaolia JHUIEHIIE U aKO Ce Mpepaja IUCTpUOyrpa Mmoja UCTOM WM CITUYHOM
muneHroM. OBa TUIEHIIA He J03B0JbaBa KOMEPIIUjalIHy YIIOTpeOy Aema u rnpepaja.

5. AyropcTBo — 6e3 mpepana. J/[03Bo/baBaTe YMHOKaBabE, TUCTPUOYIIM]Y U JaBHO CAOIIITABAEC
nena, 0e3 mpoMeHa, IPeOOIMKOBamka WK YIIOTpeOe Jiea y CBOM JIelTy, aKo ce HaBele MMe ayTopa Ha
Ha4YMH ozpeljeH o cTpaHe ayTopa WM aaBaona juieHie. OBa JHIIEHIa 103B0/baBa KOMEPIIHjaIHY
ynotpely nena.

6. AyTOPCTBO — 1€JIUTH NOJI HCTHM ycJI0BUMa. /[03BOJbaBaTE YMHOKABAE, TUCTPUOYIIH]Y U JaBHO
CaoIIITaBamkE JIeNa, U Pepajie, ako ce HaBe/le NMe ayTopa Ha Ha4MH ojpeleH o cTpane ayTopa wim
JlaBaolia JIMIEHIIE U aKO ce pepaaa JUCTpUOyHpa Mo KICTOM WM CIIMYHOM JinneHoM. OBa uieHna
J103BOJbaBa KOMepIMjaHy ynoTpeOy Jena u npepajaa. CiauuHa je copTBepCKUM JIMIEHIIaMa, OJJHOCHO
JHIIEHIIaMa OTBOPEHOT KOJa.
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