HACTABHO-HAYYHOM BEhY
YHUBEP3UTETA V BEOI'PAJTY — XEMUJCKOI" ®AKVYIITETA

Ipenmer: U3Bemraj Komucuje 3a oueny gokropcke aucepranuje Hanmjesa C. Kperuh,

MacTep xemmudapa

Ha penoBnoj cemnmmm HacraBHo-Hayunor Beha VYauBepsutera y beorpamy—Xemujckor
(dakynrera, ogpkanoj 12. cenremopa 2025. ronune, onpehenu cMo 3a wianose Komucuje 3a oreny
JOKTOpPCKE Jucepranuje u3 obmactu Xemwuje, kanaunarkume [lanmjene C. Kperuh, macrep

XeMH4apa, IpujaBJbEeHE 10| HACIOBOM:

,,JEOpHjCKO MPOyYaBamk-e YTUIIAja BOJOHUYHOT BE3MBakha HA IETOHAOMIOCT HUTPOAPOMATUIHUX

€KCILJIO3MBa‘*

Behe nayunux obnactu npupoaHux Hayka YHUBep3uTeTa y beorpany je Ha cegnuiu oapxaHoj 27.
anpuna 2023. roauHe, Ha 3aXTeB XEMHUJCKOT (pakynrera, Jajo CarjacCHOCT HA MPEIOT TeMe

JOKTOpCKe aucepramyje (ommyka 6poj: 61206-1500/2-23).

Komucwja je mokTopcky nucepranujy npenieaana u HacraBHo-nayunom Behy nogHocu cienehu
MU3BELITAJ

A. Ilpuka3 caapxxaja gucepraumje

JlokTopcka aucepranuja kanauaatkumwe Janujene C. Kperuh je nanucana Ha 150 ctpana (140
HyMmepucanux 1 10 HeHymepucanux ctpanuia) A4 ¢popmara (¢pont Times New Roman, Bennuuna
12 pt, npopen 1, maprune 2 cm) u caapxu 93 cnuke u 26 Tabena. Pag o0yxsara cineneha nornassba:
VBon (55 crpana), Metononoruja (8 ctpana), Pesynratu u auckycuja (49 crpane), 3akpydak (4
crpane), Jluteparypa (5 crpana, 88 nurara) u [Ipunor (14 crpana) koju caapxu ckpaheHure,
JonyHcKe Talene M rpaduke Koje MOAp)KaBajy IIaBHM TekcT. Ilopen HaBeneHOr, aucepranuja
canpxu 3axBaHuIy (1 cTpana), CakeTak Ha CPIICKOM U €HTTIECKOM je3uKy (1 cTpaHe Ha CIIpCcKOM
u 1 crpane Ha eHTyIecKOM je3uky), Canpikaj (2 ctpane), buorpadujy kanauaara (1 crpana), M3jaBy
o aytopctBy (1 crpana), M3jaBy 0 HCTOBETHOCTH LITAMIIAaHE U €JIEKTPOHCKE BEP3HUj€ JOKTOPCKOT

pana (1 crpana) u UzjaBy o kopumthemy (2 crpane).



YBoJ ce cacToju U3 YETHPH TOINIaBba. Y TPBOM MOIVIaBJbY aHAJIM3UPAH j€ 3HaYaj U yiora,
Kao W HCTOPH]CKH pa3BOj caMmMor TepMHHa BOMOHMYHE Bese. [loceOHa maxkma je mocBehena
TEOMETPHUjCKUM MapaMeTpuMa BOJIOHUYHE BE3€ M FbUXOBOM YTHUIIQjy HA jaYMHY BOJAOHUYHE BE3e€.
Hagenene cy u objammene Hajuenrhe kiacuuKkanyje BOJOHUYHE Be3e, YKbYuyjyhu oHe mpema
Opojy MOHOPCKHMX M aKIENTOPCKUX (parMeHara (MoHOGYypkoBHA, OudypkoBaHa WTA.), MpemMa
OPUPOAM aroMa KOjU Y4YeCTBYjy y HWHTEpakuuju (HEKJIIAaCUYHE, KOHBCHI[MOHAIHE W
HEKOHBCHIIMOHAIHE TUIIOBE MHTEPAKIIMjE) U MpeMa jadrHN HHTEpakivje (jake, yMEpeHo jake u
cnabe). Y OBOM MOINIaBJbY Cy Takohe aHajIM3UpaHEe EHEPreTCKe KapaKTepUCTHKE M IMPHUPOAA
BOJIOHWYHE Be3e, MPH YeMy je YKyIlHa CHepruja MHTEpaKIMje pa3jiokeHa Ha EIeKTPOCTATHUKY,
MOJIApU3aIlOHy, CHEPIUjy HM3MEHE M OJ0Hjama, MPEHOC HACJCKTpUCama W JAHCIEP3HUOHY
KOMIIOHEHTY. YKpaTKO Cy ONKCaHe €KCIEPUMEHTATHE U PaduyHapCKe METO/E KOje Ce KOPHUCTE 32
Mpoy4aBamke BOJOHWYHE BE3€, Ca HamIackoM Ha Judpaknujy X 3padema U HEYTPOHCKY
TU(PaKIUjy U BUXOBY MPEIHU3HOCT Y oJpehHBamy M0JI0Kaja BOJOHHUKOBOT aToMa Y KPUCTATHUM
ctpyktypama. [lopen tora cy ymopehene kBantHoxemujcke merone (DFT, MP2, CCSD(T) u
IpyTe) Koje ce MPUMEY]jy 3a MPOoydaBamke BOJOHUYHE BE3C U PadyyHAe CHEPIHje WHTCPAKIIH]C.
Ha kpajy oBor mommasiba je ypal)eHa KOMIIapaTMBHA aHaJIHM3a T'€OMETPH]CKHX Iapamerapa
BOJIOHMYHE Be3€ y OAHOCY Ha JIpyre THUIOBE MehyMOJEKYJICKHUX HHTEpakildja, Kao IITO Cy
XaJloTeHe, XalKOTeHe M MHUKOTeHEe HHTEpakidje, y3 OCBPT Ha HUXOBY KOMIIETUTUBHOCT W

KOOIICPATUBHOCT Yy CIIOKCHHUM MOJICKYJICKUM CHUCTCMHUMA.

Y npyroMm 1mnomaBiby O00jallllbeH je IojaM JeTOHAOMJIHOCTH BHCOKOEHEPIreTCKUX
MarepHjajia M JaT je Mperniea JuTeparype Koja ce 0aBM JETOHALMOHMM nepdopmMaHcaMa U
NeToHaOuIHOINY OBUX jeNb-CHha. AHAIM3UPAHE CY KJIbYYHE 0COOMHE €KCIUIO3MBA, Kao IMITO CY
ocioboheHa ToruioTa, O6ajlaHC KUCEOHMKA, MPOIEHAT a30Ta, Op3WHAa U IMPUTHUCAK JETOHAIHUje U
OCETJPUBOCT Ha MeXaHW4Kke cTuMyiaHce. [IpukasaHe cy u3padyHare M eKClIepUMEHTallHe
BPEIHOCTHU OBHX ITapaMeTapa 3a pa3InuuTe THIIOBE eKCIIJIO3MBA, Y3 BHXOBO nopeheme u n3Boheme
3aKkJby4yaka o mepdopmaHcama W CTereHy neToHaOwiHOCTH. Ha OoCHOBY OBHMX mapamerapa,
eKCIIO3HBH Cy KJIACH(UKOBAHH ITpeMa JCTOHAOMITHOCTH Ha BUCOKOOCETIEUBE U HUCKOOCETIBHBE,
Kao U IpeMa HaMeHH Ha IIpUMapHe U CEeKyHapHe. YropehruBameM OBUX KaTeropyja yka3aHo je Ha
3HauajHe pasznuke y nepdopmaHcamMa U JETOHAOWIHOCTH H3Mel)y pasIuMuuTHX —Kiaca
BHCOKOCHEPTeTCKUX MaTepHjalia, IITO JOTPUHOCH 00JbEeM pa3yMeBamy MEXaHH3aMma JIeIoBamba H

MOTEHLIM]jaJIHe TPUMEHE Pa3InYUTHUX TUIIOBA eKcIuio3uBa. [loceOHa maxkwa nocsehena je anaansu



noBe3aHocTH uMely ociaobolene Tomiore, Op3uHE U MPUTHCKA IETOHALIM]E U TYCTHHE KpHCTala
ca JIeTOHAIMOHUM NepdopMaHcama, Kao U ociao0oleHe ToroTe, r'yCTUHE KpUcTana U MOJIEKYJICKE

CTPYKTYpE Ca OCeTJbUBOIINY €KCIUIO3HBa Ha CIIOJbALIEE CTUMYIIAHCE.

HcnutruBame OCETJbUBOCTH Ha MEXaHWYKE CTHUMYJAHCE je O CYIITHHCKOT 3Havaja 3a
nporeHy 0e30€AHOCTH NPU PYKOBamby, CKIAJUIITCHY M NPUMEHH EKCIJIO3MBA. Y TOM CMUCIY,
padyHapcke metozie omoryhasajy 6p30 u 6e306enHo npensuhame qeTOHAOMIHOCTH EKCIIO3UBA. Y
OBOM JIeJTy 00jaIllkheH j€ U OMHOC n3Meh)y MOJIeKYJICKOT eJIeKTPOCTaTHYKOT TTOTSHIIMjala U jaunHe
HajclabMjuX XEMH]CKUX Be3a y MOJIEKYITy (T3B. ,,B€3a OKHJaua JeToHaluje ‘) ca oceTJpbuBoIIhy Ha
ynap. C 003upom aa ce oBe 0COOMHE MOTY U3padyyHaTH pauyHapCKUM METo/laMa, Ka0 MHANKATOPH
OCETJPUBOCTH HA YJap y3€Te Cy MO3UTHBHE BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATUYKOT IOTCHIMjana M3HA[
LEHTPAJIHUX PETHOHA MOJIEKYIIa, BpEAHOCTH eHepruje auconujamuje u Bubeprosux unmaekca 3a C-
NO; Beze. O6jalmeH je ojaM eJIeKTPOCTaTUYKOT ITOTEHIMjala MOJIeKYa, HAYUH Ha KOJU Ce MOXKe
U3padyHaTd, Kao M Kako C€ IO3UTHUBHE BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATUYKOT TOTCHIMjajda HW3HA]
[EHTPAIHOT PErHOHa MOJIEKYJIa MOTY JIOBECTH Yy Be3y ca netoHabminHomhy. [IpukazaHo je Ha Koju
HAYMH CE€ MEHa EJIEKTPOCTATUYKU MOTEHIMjal KaJla Ce Ha apOMAaTUYHU MPCTEH YBOJE JIBE WM
BUIIIC HUTPO Ipyla U KaKO OBAaKBE MPOMEHE yTUYY HA OCET/bUBOCT HA yJap HUTPOAPOMATUUHUX
jemumera. C 063upoM Ha TO J1a Ipoliec IeTOHAIIM]e ToUnbe packugameM Hajcnadbuje C-NO; Bese,
MpoIIeHa HEHE JadyrHe MyTeM eHepruje Aucouujanuje u Bubepropux mHAEKCAa MMa CYIITHHCKA
3Hauaj 3a MpeABubame OCETJHMBOCTM Ha yaap. Y OBOM TIOMIaBJbY j€ JaTa Mpoleaypa 3a
u3padyHaBame eHepruje auconujanuje 1 Bubeprosux unaekca u ananusupasa je jaunHa C-NO;
Be3a. Takole, aHanmM3upaH je yTHULA) JABE WIM BUILE HUTPO Ipyla Ha apOMATUYHOM IPCTEHY Ha

jaunny C-NO» Be3e 1 0CeTJbUBOCT Ha yap.

VY ueTBpTOM MOINABJbY je JaT Hperies J0calallllbuX HUCTPakMBamba BE3aHUX 3a YIOTY
BOJIOHWYHE B€3€ Y €KCIIO3UBUMA. AHAJIM3UPAHO j€ IPUCYCTBO BOJOHUYHE BE3€ KON Pa3IMUUTUX
KJlaca eKCIUIO3MBa Kao INTO Cy MPUMAapHU M CEKYHIApHU EKCILJIO3UBH, BHCOKOOCETJ/HUBU U
HUCKOOCETJbUBU €KCIUIO3UBH, PA3JINYUTE TOTUMOP(HE CTPYKTYPE BUCOKOEHEPTETCKUX JEIUHCHA
u BucokoeHeprercke conu. Ilpukazan je ytunaj NHz cyncrutyeHara Ha ¢dopmupame
MHTPAaMOJIEKYJICKAX BOJOHMYHMX Be3a, a 3aTUM M Ha BPEJAHOCTHM Haj3HAYajHUjUX HHAUKATOpa
J€TOHAOMITHOCTH MOJIEKYJIa, K0 LITO CY MPHUCYCTBO MO3UTUBHOT €JIEKTPOCTATHUKOT MOTEHIMjana

W3HAJ [EHTPAIHOT PErHOHA HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYyJa U eHTaimnuje (popmupama MoJeKyia



eKCIUI03KBa. YropeheHa je jauHa WHTPaMOJICKYJIICKUX M MHTEPMOJICKYJICKAX BOJIOHHYHHX Be3a
KOJI BUCOKOOCETJHHBHX M HUCKOOCETJHUBUX CKCILJIO3MBA, KA0 M FHHXOBA 3aCTYIIJBEHOCT y OBHM
jemumemuma. [lopen Tora, mpoarcKyToBaHa je M1 MOrYhHOCT J1a BOJOHUYHO BE3UBAHE MOICTAKHE
(bopmupame 1oAaTHUX Mel)yMOJIEKYICKHX MHTEPAKIHMja, Kao IITO CY 7T CTEKUHI WHTEepaKIyje,
IITO JUPEKTHO YTHYE Ha IAKOBaKE MOJIEKYJa y KPUCTATHHM CTPYKTypama, a MOCPEIHO W Ha
JICTOHAIIMOHE OCOOMHE EKCIIO3HMBA. AHAIM3UPAHU Cy TMapaMeTpH Kao IITO Cy T'YCTHHA, OajaHc
KHCEOHWKa, Op3WHAa JIeTOHAIMje W JCTOHAI[MOHW TPUTHUCAK, TMPU YeMy je ToceOHa MaxKmba

nocBeheHa BUCOKOGHEPTeTCKUM COJTMMaA Y KOjJUMa Ce jaBJbajy BOJAOHUYHE Be3e.

VY nornasipy MeTof0J10THja Cy JI€TaJbHO ONMCAHU NapaMeTpu KOpUIIheHHU 3a ImpeTpary
KemOpruke 0aze CTpyKTYpHUX ToJaTraka W O0jalllbeHH KPUTCPUjyMH IO KOjuMa cy onabpaHe
UCTIMTHBAaHE KpUCTalHe cTpykrype. [lopen Tora, HaBeneHe Cy CBE KBAHTHOXEMH]CKE METONE U
nporpamu nomohy kojux cy paljeHu npopadyHu y OKBUpY OBE TOKTOpCKe qucepranuje. HasnaueHo
je Koje cy merolne W 0a3HU CETOBM KOpUIINEHHM 3a ONTUMHU3AlMje TeOMETpHja HUCIUTUBAHUX
MOJIEKYJIa, pauyHame EHePrHja BOTOHMYHIX BE3a, Mara eJIeKTPOCTaTHUKOT NOTEHIIN]jajia, CHEpTrHja
uconujanyje Be3a u Bubeprosux mnaekca. [lpukazanu cy Mojen CHCTEMH Ha KOjUM j€ HCITUTaH
yTUIa] BOJOHUYHOTI BE3MBamba Ha JCTOHAOMIHOCT HCIUTHBAHHMX jeluibermha. HaBemeHu cy
nporpamu KopuirheHu 3a aHaau3y, BU3yenau3alujy u o0paay 1o0ujeHux pesynrara. Meronosioruja

je opmymnrcana Ha HAUYMH KOjH J1aje MOTYhHOCT TOHaBJbamka CBUX ypal)eHUX UCTpaKUBamba.

Pe3yararun m nmckycmja oOyxBarajy ceiam MoIviaB/ba Y KOJUMa je€ aHaJIM3UpaH yTUIA]
BOJIOHUYHOT BE€3MBama Ha JETOHAOWIHOCT HUTPOAPOMATHYHUX JeAumema u  ouc(3-
HUTPOAIETHIIAIIETOHATO) KOMITJIEKCA Mpea3HuX MeTaia. Pe3ynraru cy cuCTeMaTnYHO MpHKa3aHH
U aHaJM3UpaHu y3 nopeheme ca onropapajyhum excnepruMeHTalIHUM pesyaTtatuma. Pesynraru ce
MOTy NoAenuTH y aABe nenuHe. IIpBu neo oOyxBara pesynraTe HCIMTUBAKE YTHUIAja BOTOHUYHE
Be3€¢ Ha JIETOHAOMJIHOCT HHUTPOAPOMATHYHUX JelUI-EHha, a JPyrd Jieo olyxBaTa pes3yirare
Mpoy4YaBarma JETOHAOUITHOCTH Onc(3-HUTpOAIETUIIAIIETOHATO) KOMIUJIEKCA MpeIa3HuX MeTala H

yTHIlaja BOAOHUYHOT BE3UBamka Ha OCETJbUBOCT OBUX je/IUIHEHHA.

Y npBoMm aeny cy aHanu3upaHu pesyaTtatu nperpare KemOpuuke 0aze CTPYKTypHHUX
nonaraka. Hcnurane cy (Ar)-C-H--'Y, N-H--'Y u O-H:-'Y wuHrepakuuje y Kkojuma
HUTPOAPOMATUYHU MOJIEKYJIH HMMajy AOHOpPcKy yaory u N-O---H-X wuHTepakuuje y Kojuma

HUTPOAPOMATUYHU MOJIEKYJIH UMa]jy aKLENTOPCKY yiory. McrnuTaHa je 3acTyN/beHOCT Pa3InUUTUX



TUTIOBA JIOHOPCKHX W aKIENTOPCKUX aroMa. YpaleHa je JaeTajbHa aHalM3a TEOMETPH)CKUX
napamerapa kox (Ar)-C-H---O, N-H---O, O-H---O u N-O---H-X wuntepakumuja. Ha ocHoBy
NOOHjeHuX pe3yJiTaTa, CBa YSTHPHU THITA MHTEPAKIIHM]ja CY OKapaKTeprucaHa Kao cllade MHTEPaKIIH]e.
AHanu3upaHe Cy BpPEIHOCTH EJEKTPOCTATHYKOr MOTEHIMjajla Yy KPUTHYHUM TayKaMa HW3HAJ
[EHTPAIHUX PETHOHA HUTpOoapoMaTHYHUX Moliekyina U u3Hajg C-NO; Be3e, BpeJHOCTH €HEepruje
muconujanuje u Bubeprosux nnaekca C-NO; Be3e ko CII000THIX HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIa
U KOJI HUTPOAPOMATUYHUX MOJIeKyna Koju cy ykibydyeHn y O-H:--O-N u C-H:--O unrepakuuje.
[ToceOHa maxma je mocsehena yTuiiajy BOZOHHYHOT Be3UBamba HA jadlHYy YIJbEHUK — a30T Be3a y

HUTPOAPOMATUYIHHUM MOJICKYJINMaA.

dokyc apyre mnenuHe Pe3yiarara W AUCKycHje je OMO Ha WCIHMTHUBAKY HWHIMKATOPA
JETOHAOMITHOCTU OMC(3-HUTPOAICTUIIAIIETOHATO) KOMILIEKCA Mpela3HUX MeTalla Kao W 3Havaja
BOJIOHUYHOT BE3MBama 3a 00jalllkbehe JICTOHAIMOHUX KapaKTepUCTUKA OBUX MoJieKyna. KibyuHu
WH/IUKATOPHU JETOHAOMIIHOCTUA Kao IITO CY BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATHYKOT IMOTEHIUjaia W3HA]
[IEHTpa MoOJIeKyJa, BuOeproBu HWHIEKCH W CHEpruje IUCOIMjalyje YIJbeHHK — a30T Be3e Cy
u3padyHaru 3a Ouc(3-Hurpoanerminarneronato) komruiekce kobanra(ll), mmxma(ll), Gakpa(ll),
uuuka(ll) u oxcoBanaaujyma(IV). Ha ocHoBy oBux pesyirara neduHucane cy IETOHAI[MOHE
KapaKTePUCTUKE UCITUTHBAHUX KOMIUIEKCA. Y HACTABKY CYy HAIIPaBJbEHU MOJIEI CUCTEMH Y KOjuMa
OBH KOMIUIEKCH YYECTBY]y y BOJOHWYHOM BE3HMBAaIbY, M 32 TAKBE MOJIENI CHCTEME M3padyHare Cy
BPEIHOCTH HAaBEICHUX HHAUKAaTopa AeToHaOuiaHocTH. [lopehemem pesynrara mgoOujeHuM 3a
cJ1000/1HEe KOMIUIEKCE U KOMILJIEKCE KOjU YUE€CTBY]Y Y BOMOHMYHOM BE3UBaKy PACBETIHECHA j€ yaora

BOJOHUYHOT BC3UBAbA Y IIC(I)I/IHI/ICB.I-LY ,ZLCTOH8.6I/IJ'IHOCTI/I OBHX KOMILJIICKCA.

VY 3ak/by4Ky Cy CyMUPAaHH PE3YITATH UCTPAXKUBamba CIIPOBEJECHUX Yy OKBUPY OBOT pajia U
UCTaKHYTE Cy MPABMJIHOCTU U TPEHAOBU KOjU OM MOIIM OUTH YHOTPEOJHEHHU 3a pa3jalllmbaBambe
JIETOHALMOHUX KapaKTepUCTHKA MOCTOjehnX BUCOKOGHEPIeTCKUX MOJIEKYJIa alli U 32 IU3ajHUpahe

HOBUX BHCOKOEHEPTE€TCKUX MOJIEKYJa ca yMEPEHOM OCETJbHUBOLINY.

JIuteparypa oOyxBara 88 OubOnuorpadckux jeAuHUIA Koje oO0yXBaTajy HCTpaKMBamba

pasMarpaHa y 0BOj JOKTOPCKO] TUCEPTAIH]H.



b. Kparak onuc mocTUrHyTHX pe3yJrara

VY OKBHUpY OB€ JOKTOpPCKE AWCEpTaIfje HCIUTAH je YTHIa] BOJOHHYHOI BE3HMBama Ha
MHIMKATOpEe JETOHAOWIHOCTH HHUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKyJa, IIpe CBera Ha BPEIHOCTH
eNIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjajla M3HAJ IIEHTPAIHUX PErHja MOJEKYJCKE IOBPIIMHE, €HEepruja
JMCOIIHMjallje YIJbeHUK - a30T Be3a y MCIHUTHUBAHUM MOJIEKylInMa U BubeproBux nHjekca 3a Te

BC3C.

VY npBoM Jieny ucTpaxkuBama nperpaxena je KemOpuuka 0aza cTpyKTypHHX MoJaTaka Ha
CBE KPHUCTAIHE CTPYKTYPE KOj€ CapKe HUTPOAPOMATHUHE MOJIEKYJIe YKJbYUEHE Y BOJIOHUYHY BE3y.
Bononnyne Be3ze y TUM CTpYKTypama Cy aHaJIM3UpaHe y OJHOCY Ha PacTojame, yIIIoBe Be3e, Kao U
Ha TUI aTOMa KOju je JOHOp BojoHUKa. Ha OCHOBY pesynTara craTUCTHUKe aHAIHU3e ofgabpaHe cy
KapaKTepUCTUYHE KPUCTAIHE CTPYKType U uckopuirheHe cy 3a neduHucame MOET cucTeMa 3a

KBaHTHOXEMHU]CKE TPOpadyHe.

VY HacTaBKy MCTpakuBama ypal)eHH Cy KBaHTHOXEMHJCKH IPOPauyHHM M U3padyyHare Ccy
BPETHOCTU MOJIEKYJICKOI €JIeKTPOCTAaTUUKOr TOTeHLMjajda y KPUTUYHUM Tadkama W3HaJ
LEHTPAJHUX PErMoHa MOJIEKYJICKE MOBPIIMHE KAa0 U M3HAJ YIJb€HUK — a30T Be3a. Pesynrtaru cy
MOKa3aJIy pa3IMuuT yTHUIA] BOJOHUYHOT BE3MBamka Ha BPEAHOCTHU €JIEKTPOCTATUYKOT OTEHIMjana
y MOZIeJl CUCTEMHMA Yy KOjJUMa HUTPOApOMaTHYHHU MOJIEKYJ MMa YJIOTY JIOHOPa BOAOHUKA y OJJHOCY
Ha MOJIeJI CUCTeME y KOjUMa UMa yJory aklenTopa BojgoHUKa. Haume, kaga HUTpoapoMaTUYHU
Mosiekyn ydectByje y C-H:--*O wuHTepakuuju (ZOHOp BOJOHHKA), IMO3UTUBHE BPEIHOCTU
€JIEKTPOCTAaTUYKOT MTOTEHIIM]jalla y KpUTUYHUM Tauykama o]l 3Hauaja ce cmamy]y 3a 20 1o 24%. OBo
notBphyje na gopmupame C-H:--O uHTEepakuuja cMamyje 1eTOHAOUIHOCT HUTPOAPOMATUUHUX
MOJIEKYJIa, ¢ 003UPOM Jia C€ M3Pa3UTO MO3UTHUBHE BPEIHOCTU EIEKTPOCTATUYKOI MOTEHLHjana
Be3yjy 3a BHCOKY jaeTtoHaOunmHocT. C gapyre crTpaHe, Yy MOIENT CHCTEMHUMa y KOjUMa Cy
HUATPOAPOMATHYHU MOJEKyau ykJbydeHH y O-H:---O-N uHTepakuuje (akuentopu BOJOHHKA),
MO3UTHBHA BPEAHOCT EJIEKTPOCTATUYKOI MOTEHIHjala y onabpaHuM KPUTHUYHMM Tadkama ce
nosehaBa 3a oko 10%. OBakaB pe3ydaTrar ykazyje ¥ Ha moBehame JIeTOHAOMIHOCTH
HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKyJla KOJU Y BOJOHMYHO] BE3U y4YECTBY]y Kao aKLENTOPH BOJOHHKA.
CnuuHu npopadyHu ¢y ypal)eHH U Ha eKCIIEpUMEHTAIHO J100MjeHUM KPUCTAITHUM CTPYKTypama 1
noTBpheHo je 1a BOTOHWYHA Be3a 3HAaYajHO YTHYE Ha BPETHOCT eNEKTPOCTAaTUYKOT OTeHIIMjana y

KPUTHYHUM TaduKaMa U3HaJl HECHTPAJIHOT ACJIa MOJICKYJICKC ITOBPUINHE. Hope;[ TOra, pe3yiTaru Cy



IIOKa3aJIk Ja BOOOHHYHEC BE3€ 3Ha‘lajH0 YTU4Yy 1 Ha BPpCAHOCTH CIICKTPOCTATHYKOT HOTGHHI/IjaHa y

KpUTHUYHUM TadyKaMa U3HaJl YIJbEHUK — a30T BC3€.

Nmajyhu y Buly 1a BOMOHMYHE Be3e MOTY 3HaYajHO Jla yTUUY U Ha TEOMETPHU]y MOJIEKYIa,
y HapeIHOM Jelly je UCHUTaH YTUIaj IpOMEeHa reoMeTpHje Ha BPETHOCTH €JIEKTPOCTATHUKOT
MOTEHIIMjajla 0Aa0paHuX HUTPOAPOMATHYHHX MOJIEKYNa. 32 OBE KBAaHTHOXEMHjCKE IMPOpavyHe
uckopuiiheHe cy KpUCTaJHE CTPYKType IMO3HATUX HUTPOApOMaTWYHMX eKcro3usa: 1,3,5-
TPUHUTPOOCH3EHA, 2,4,6-tpunutpodeHona, 2,4,6-TpUHUTPOTOTYECHA, 2,4,6-
TpUHUTPODEHUIMETHIHUTpaMHUHA U 2,4,6-Tpuamubo-1,3,5-TpuHuUTpOoOeH3eHa  JT0OHjeHE
eKCIIEPIMEHTHMA PEHATCHCKE WM HEYTPOHCKEe nudpakuuje. Pesynrarn mpopadyHa Cy rmoka3anu
71a BpEAHOCTH €JICKTPOCTATHYKOT NOTEHIIMjajla Y KpUTHYHUM TauKaMa U3Ha I IEHTPATHUX pEeruoHa
apoMaTUYHOT MpcTeHa MOory Outu 10 22,17% Buille KOA reoMeTpuja AOOHjeHUX PEHIIeHCKOM
TupaKkIjoM HEro KoJ ONTUMHU30BaHUX reomerpuja. C npyre cTpaHe, pe3yiaTaTH MOKasyjy
OJUIMYHO cllarame u3Mely BpeAHOCTHM [00MjeHHX Ha ONTHUMH30BaHOj reomerpuju 1,3,5-
TPUHUTPOOCH3CHA W TEOMETPHUjU HCTOT MOJICKyJia JIOOW]eHO] HEYTPOHCKOM JH(PAKIIH]OM.
Pesynrati KBaHTHOXEMHJCKHUX TpOpadyHa Cy IOKa3alld W Ja pa3jiMKe y eJIEeKTPOCTAaTUYKOM
MOTEHIIMjally ¥ TEOMETPHUJU MOJIEKyJla MOTY 3Ha4ajHO /1a YTUYY U Ha jauuHy BOJOHUYHUX Be3a y

KOjHMa OBU MOJIEKYJIH Y4ECTBY]Y.

C o63upoMm fa je jemaH o]l HauMHAa Ha KOJU BOJOHMYHE Be3€ MOTYy Ja YTUYy Ha
J€TOHAOMIIHOCT HUTPOAPOMATHUYHUX MOJIEKYyJa MpOMEHa T'eOMeTpHje HUTPO Ipylie, UCIHUTAH je
yTHIIa] TEOMETPHj€ HUTPO TPYIIe HA JaulHYy YIJbEHHUK — a30T Be3€ y oJjabpaHuM cucTeMHMa. JaunHa
OB€ BE€3€ je MPOLEHEHA Ha OCHOBY M3pauyyHaTHX BpeqHOcTH Bubeprosux unnekca. Pesynraru cy
MOKa3aJiy Ja TeOMeTpHja HUTPO IpyIie y BEINKO] MEPH 3aBHCH O]l BPCTE CYNCTUTYEHTA U HErOBe
MoryhHOCTH Ja ycrocTaBjba BOJIOHMYHE Be3e ca HUTpo rpynom. KapakrepuctuuaH mpumep je
Monekyn 2,4,6-rpuamuno-1,3,5-rpunurpoben3ena y koM NH: cyncTUTyeHTH ycCHocTaBibajy
BOJIOHMYHE Be3€ ca HUTPO Ipynama, JIp>ke UX y paBHU apOMaTHYHOT npcTeHa U TuMe jayajy C-NO:

BE3Yy.

VY 3aBpmiHOM ey JAMCEpTalrje MPETXOJHO OMKcaHa METOJOJIOTH]a j€ NMPUMEHEHA 3a
WCTIUTUBAKE YTHUIAja BOJOHHMYHMX BE€3a Ha JIETOHAOMIHOCT Ouc(3-HUTPOALETUIIAIIETOHATO)
komriekca okcoBaHaaujyma(lV), xo6anra(ll), nukna(ll), 6akpa(Il) u muaka(ll). Ucnurane cy

BPCAHOCTH CJICKTPOCTATUYKOI HOTCHL[I/IjaJ'Ia Y KpUTHUYHUM TadKaMa H3HaJ HOCHTPAJIHHUX pemja



OBMX MOJIEKYJIa KA0 ¥ U3HAT YIJbEHUK — @30T BE3€ U TO 3a CJI000AHE KOMIIEKCE U KOMILIEKCE KOjU
Y4€CTBY]y y BOIOHMYHOM Be3MBamy. Pe3ynraru cy mokaszanu aa 6uc(3-HUTpoaleTHIIaleTOHATO)
KoMIUIeKcH, HapounTo oHu ca Oakpom(Il) m muakom(Il), nMajy BpemHOCTH e€NEeKTPOCTATUYKOT
MOTEHIIMjajla HM3HaJ IEHTPAJIHUX PETHOHA MOJIEKyJa KOje Cy YIIOpenuBe ca BPEAHOCTHMA
KapaKTepUCTUYHUM 32 KJIacHU4YHE TPUHUTPOApOMaTHuYHE eKcIulo3uBe, kao mro je TNT.
KBaHTHOXEMHjCKM @popauyHH cy IIOKa3aaud Ja Joja3dn 10 1nosehawma BpeIHOCTH
€JIEKTPOCTATUYKOT TOTEHIIMjala U3HAJ METaJHOI jOHAa M M3HAJ XEJIATHUX MPCTEHOBA Y MOJEI
CUCTEeMHMa Yy KojuMa cy Ouc(3-HUTpOAILETUIIAIIETOHATO) KOMIUIEKCH ykJbydeHn y O-H:---O-N

WHTEPAKIIHje ca BOIOM, IITO YKa3yje U Ha oBehame JeTOHAOUITHOCTH.

B. Ynopenna anaiu3a pe3y/iTara KaHAWAaTa ca pe3yiTaTuMa u3 JuTeparype

[lpumapHy Wb TPUIIMKOM JH3ajHHparba HOBHX BHCOKOCHEPIeTCKHUX MaTepHjana je
noctusamwe OanaHca usMmely neToHanMoHMX mepopMaHCH M OCET/BMBOCTH y OJHOCY Ha
crioJballikbe yTHiaje (neronadminoctH). [1] Unak, y mpakcu je Beoma Temiko noctuhu Gananc
n3Mel)y oBUX KapakrepucTuka. [2] Pe3ynrarnm Kako eKCIEpUMEHTATHHUX, TAaKO M TEOPH)CKUX
UCTpa’KMBama MOKa3yjy Ja je BUCOKa €(pUKACHOCT €KCIUIO3MBa yIJIaBHOM IpaheHa M BHCOKOM
neroHadbunHomhy. [3] Paznor 3a 0BO JI€KH Yy YMEHEHUIM /12 BEIUKH OpOj (PU3HYKUX U XEMH)CKUX
¢dakTopa koju oxpehyjy mnepdopmaHce €KCIUIO3MBa MCTOBPEMEHO YTHYE€ U Ha HETOBY
neToHaOumHOCT. M3 Tor pasiora UCTpakuBama y 0BOj obsactu ce GhoKycupajy Ha oHe (akTope
KOjU yTHYy CaMO Ha JIETOHAOWMIIHOCT, 0e3 3HavajHHjer yTuilaja Ha nepdopmance. Jenan oa TuX
¢dakTopa je ¥ MPUCYCTBO MO3UTHBHUX PETHOHA €JIEKTPOCTATUYKOI MOTEHIMjada M3HaA LIEHTpa
MOJIEKYJICKE TOBpIIMHE WM W3HAJ Hajciaa0uje XeMHjCKe Be3e y MOJIEKYNly eKCIUIo3uBa. [4]
[TonenaBameM BpEIHOCTH €JIEKTPOCTAaTUYKOT MOTEHIIMjajla y OBUM o0acTuMa Morio Ou jaa ce
yTHUYE Ha JETOHAOMITHOCT €KCIUIO3MBA, JOK O €(hMKACHOCT OcTajia OuyBaHa. JemaHn o1 HadYMHa Ja
C€ TO TIOCTUTHE j& (hOpMHUpaAEeM eJIeKTPOCTATUUKUX HHTEPAKIIH]ja MOy T BOJOHUYHUX Be3a u3mely
MIPOy4aBaHOT BUCOKOEHEPIeTCKOT MOJIEKYJIa M JIOJaTHOT MOJIEKYJa KOju O MOrao Jia ce MmoHamia

Kao JOHOP WJIM aKIENTOp BOJOHUKA. [5]

vy OKBHUPY OBC HOOKTOPCKE I[I/ICCpTaI_[I/IjC HUCIIMTaH je YTI/IL[aj BOIJOHHWYHOI' BE€3MBamka Ha
BPCAHOCTH CIICKTPOCTATHYKOI HOTCHL[I/IjaJIa MOJICKYJIa HUTPOApPOMAaTUYHUX CKCIIJIO3HBA. HOpC,[[

TOra, UCIIMTaH je YTI/IHaj BOJOHUYHOTI BE3WBamba M HAa APYI€ MHAUKATOPC }IGTOHa6I/IJ'IHOCTH OBHUX



MOJIEKYJIa, IOy T €HEepryje AUCOIHjalije Hajcaabuje Be3e y MoJIeKyIry min Bubepropux nHaekca
u3padyHaTuX 3a Hajcnabujy Bedy. llopen MomudukoBama BPEIHOCTH EIIEKTPOCTATUYKOT
MOTEHIIM]jajla, BOJIOHMYHE BE3€¢ MOTY W Jla YTUYy Ha T€OMETPHjy HUTPO Tpyle O Koje 3aBHCU

jaunHa yTrJbeHUK — a30T BE3€ HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJIa.

CucTeMaTcKo MCIUTHBAKE T€OMETPHja BOIXOHMYHHMX BE3a y KPUCTAIHUM CTPYKTypama
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJIa KOj€ je CIIPOBEICHO Y OKBUPY OBE IucepTaiuje omoryhuo je u3zdop
KapaKTePUCTUYHUX M PENPE3CHTAaTHBHUX TE€OMETPUja HUTPOAPOMATHYHHMX MOJICKyla 3a
TM3ajHApambe MOJIEN CHCTEMa 32 KBAaHTHOXEMHjCKe mpopadyHe. [IpopadyHH elneKTpoCTaTuYKuX
MOTEHIMjala Cy ypaljeHH 3a ClI00O0JHE HUTPOApPOMATUYHE MOJIEKYJE W HHUTPOAPOMATHYHE
MOJIEKYJIe YKJbYUCHE y BOJAOHHYHY Be3y. Pe3ynraru oBHX mpopadyHa Cy MMOoKa3aliv Ja BOZOHHYHO
BE3MBAKE MOXKE 3HAYajHO Ja MOIU(HKYje BPEIHOCTH EJICKTPOCTATHYKOT IOTCHIHUjaNa Y
KPUTHYHUM TayKaMa H3HAJ [EHTPAJHE pEeruje HUTPOAPOMATUYHUX MoJjiekyna. [lopen Tora,
pe3yitaTi Cy TOKa3ald Jia C€ YTHId] BOJOHMYHE BE3¢ HAa BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATHYKUX
MOTEHIIMjajla pa3jIMKyje y ClydyajeBHMa Kaja HUTPOApOMAaTHYHH MOJIEKYJI UTpa YJIOTYy JOHOpa
OAHOCHO akuenTopa aromMa BoOgoHHKA. OBO je y CKIagy ca EKCIEPUMEHTAIHO OIaXCHUM
poOMEHaMa JICTOHAOMIIHOCTH HUTPOAPOMATUIHHUX MOJIEKYJIa TIPUITMKOM (POPMUpParka KOKPUCTAJIA.
[6] Imajyhu y Buay J1a BOIOHMYHO BE3UBamE€ MOXE Ja JI0BelEe /0 MPOMEHE y reoMeTpujama
CYNICTHTyEHAaTa Yy HUTPOAPOMATHYHUM MOJIEKYJIMMA, Y JPyroM Jelly UCTPaKMBamba HCIHTAH je
yTHIIa] MaJuX Aeopmalirja y TeoMeTprjama Ha BpeJTHOCTH €JIEKTPOCTAaTUYKOT ITOTEHIIN]jalla OBUX
MoJekyna. Pesynraru cy mokasanu Ja M Maje pasjiMKe y TeoMeTpHjaMa MOTy Ja JOBeny 0
3HaYajHUX MOJM(UKAIMja BPSTHOCTH EJIEKTPOCTATUYKOT MOTCHIMjalla y KPUTHYHUM TadKama
OBUX jenumerma. OBO je y CKIIaay ca pe3y/iTaTuMa eKCIIEPUMEHTAIHE CTYIU]€ Y KOjO] j€ TTOKa3aHo
Ja TOCTOje 3HauajHe pasiMKe y ACTOHAIMOHMM KapaKTepucThkama wu3Mmely pasmmuutux

noJauMopda BUCOKOCHEPreTCKUX AepuBara 4,6-IMHUTPONH1a300a. [7]

VY oxBHpY OBE AucepTallje UCIUTAH je YTUIa] BOOOHUYHOT Be3UBamba Ha JETOHAOMIIHOCT
Ouc(3-HuTpoaleTUIalleTOHaTo) KomIuiekca okcoBaHamujyma(lV), xobanra(ll), wukma(ll),
6akpa(Il) u uuuka(Il). Kao n y npeTxoaHo onucanum ciryyajeBUMa HUTPOAPOMATHUYHUX MOJIEKYJIa,
U OBJIE Cy pe3y/TaTH IMOKa3aJi Ja BOJOHWYHA BE3a MOXKE 3HAYajHO J1a MOAU(DUKYje BPEIHOCTH

€JIEKTPOCTATUUKOT MOTEHITM]ajia ¥ 1a Ha Ta] HAaYMH yTUYE Ha IeTOHAOMIHOCT MoJiekyna. OBo je y



CKilaly cCa CaBpE€MCHHUM TpCHIAOBUMA Kopmuhe&a KOMIIJICKCa IIpEJIa3HUX METajla Kao

BHCOKOGHEPreTCKUX MaTepHjalia ca yHanpeleHUM eTOHAMOHUM KapakTepucTukama. [8, 9]

Ha ocHoBy cBera HaBeieHOT, KOMHUCH]ja 3aKJbydyje Ja C€ Pe3yATaTu MOCTUTHYTH Y OKBUPY
OBe JucepTalje y MOTIYHOCTU yKIJanajy y CaBpeMEHEe CTyIuje 0COOMHAa BHCOKOCHEPTeTCKHUX

Marepujana.
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I'. O6jaB/beHn pajloOBU U CAONIITEHA KOjH YMHE [1€0 TOKTOPCKe JUcepTaluje

W3 pe3ynrara oBe TOKTOPCKE AMCEpTAIMje MPOUCTEKNIA Cy YETHPH HAay4yHa paja Koja Ccy
nyOoauKOoBaHa y BpXyHCKMM MehyHapomuum yacomucuma (kareropuja M21). Ilopen Tora,
pe3yitaTd Cy MpeICTaBJbeHH Kpo3 4 caolliTema Ha CKYNMOBHMMA OJ HAIIMOHATHOT 3Hadyaja

(xareropuja M64) u 2 caommtema Ha Mel)yHapOTHUM CKyrnoBuMa (Kareropuja M34).

PangoBu v BpxyHckHM Mehvaapoaaum yaconucuma (M21):

1. Danijela S. Kretié¢, Jelena I. Radovanovi¢, Dusan Z. Veljkovi¢, Can the sensitivity of energetic
materials be tuned by using hydrogen bonds? Another look at the role of hydrogen bonding in the
design of high energetic compounds, Phys. Chem. Chem. Phys. 2021, 23, 7472-7479.

2. Danijela S. Kreti¢, Vesna B. Medakovi¢, Dusan Z. Veljkovi¢, How Do Small Differences in
Geometries Affect Electrostatic Potentials of High-Energy Molecules? Critical News from Critical
Points, Crystals 2022, 12, 1455-1468.

3. Danijela S. Kreti¢, Aleksandra B. Punovié, Dragan B. Ninkovi¢, Dusan Z. Veljkovi¢, How Do
the Surroundings of the C-NO2 Fragment Affect the Mechanical Sensitivity of Trinitroaromatic
Molecules? Evidence from Crystal Structures and Ab Initio Calculations, Crystals 2025, 15, 692.

4. Danijela S. Kretié¢, Ivana S. Veljkovi¢, Aleksandra B. Punovi¢, Dusan 7. Veljkovi¢, Chelate
Coordination Compounds as a New Class of High-Energy Materials: The Case of Nitro-
Bis(Acetylacetonato) Complexes, Molecules 2021, 26, 5438—-5448.

Caonuirea ca MmehyHapoaHux ckynopa mramMmnana y uzsoauma (M34):

1. Dusan Z. Veljkovi¢, Danijela S. Kreti¢, Ivana S. Veljkovi¢, Dusan P. Malenov, Dragan B.
Ninkovi¢, Snezana D. Zari¢, Role of hydrogen bonding in modifications of impact sensitivities of
high energetic materials: evidence from crystal structures and quantum chemical calculations, 25th
Congress and General Assembly of the International Union of Crystallography, August 14-22
(2021), Prague, Czech Republic.

2. Danijela S. Kreti¢, Ivana S. Veljkovi¢, Aleksandra B. Punovié¢, Dusan Z. Veljkovi¢, Theoretical
study of Detonation Properties of Bis(Nitro-acetylacetonato) Complexes, 7th European Inorganic

Chemistry Conference, September 7-11 (2025), Belgrade, Serbia.



Caonurena Ha CKYNOBHMA O HAITHOHAJHOT 3HA4Yaja mTamMnana v nssoauma (M64):

1. Dugan Z. Veljkovi¢, Danijela S. Kreti¢, Dusan P. Malenov, Ivana S. Veljkovi¢, Dragan B.
Ninkovi¢, Snezana S. Zari¢, “Role of non-covalent interactions in modification of properties of
high energetic materials”, 57th Meeting of the Serbian Chemical Society, June 18—19 (2021),

Kragujevac, Serbia.

2. Danijela S. Kreti¢, Ivana S. Veljkovi¢, Aleksandra B. Punovi¢, DuSan 7. Veljkovi¢, “Nitro-
acetylacetonato complexes as a new class of highly energetic materials: synthesis, characterization
and quantum chemical studies”, 58th Meeting of the Serbian Chemical Society, June 9-10 (2022),
Belgrade, Serbia, Abstract Book, p. 152.

3. Danijela S. Kreti¢, Dusan Z. Veljkovi¢, Analysis of trigger bond strength in nitroaromatic
systems with intermolecular hydrogen bonding using Wiberg bond indices, 10th Conference of

Young Chemists of Serbia, October 26 (2024), Belgrade, Serbia, Abstract Book, p. 110.

4. Danijela S. Kreti¢, Aleksandra B. Punovi¢, Dragan B. Ninkovi¢, Dusan Z. Veljkovi¢, Influence
of the type of substituent adjacent to the C—NO: group on the impact sensitivity of trinitroaromatic

molecules, 11th Conference of Young Chemists of Serbia, October 25 (2025), Kragujevac, Serbia.

/L. IIpoBepa OpUIrMHATHOCTH JOKTOPCKE JMCepTaALHje

Opurunannoct nokropcke aucepranuje Hanujene C. Kperuh je npoBepena ynorpedbom
nporpamMa iThenticate Ha HaunH nponucan [IpaBUIHUKOM O MOCTYNKY NPOBEPE OPUTMHATHOCTU
JOKTOPCKUX JUcepTalnuja koje ce OpaHe Ha YHuBep3utety y beorpany (,,ImacHuk YauBepsutera
y beorpany®, 0p.204/18). Pesyntaru mnpoBepe OpUTMHAIHOCTH Cy IOKa3zajiu Ja jeé CTeNeH
noxynapHocTH o1 7 % HacTao ycines Kopulihema yHUBEP3aIHUX cKkpaheHuIa, Ha3uBa jeIUbeha
WM METOJIa, MaTeMaTHYKUX (opMyiia, Kao U MPETXOHO MyOIMKOBAaHUX pe3yiTaTa UCTPAKUBamba
MPOUCTEKIUX U3 JUCepTalnje, MTo je MPUXBATIBUBO Yy CKIaay ca wiaHoM 9. oor [IpaBuimHuKa.
Komucwuja cmarpa na je noxropcka aucepranuja Janujene C. Kpetuh opurunanna, kao u fa cy y

IMOTITYHOCTHU MCIIOUITOBAaHA aKaJCMCKa IpaBujia UTHPpaAKkhA.



B. 3akibyuak

Komucuja je Ha OCHOBY A€TaJbHOT MperieAa Aucepranuje kannunarkume lanujene C.
Kperuh mox nacnmoBom ,,Teopujcko mnpoyuyaBame yTHIIaja BOJAOHHYHOI Be3WBamba Ha
JA€TOHAOMJIOCT HUPOAPOMATHYHHUX €KCILUIO3MBA“ 3aKJby4miia Jia j€ KaHJAWJATKUEbA YCIEIIHO
OJITOBOpHMIIA HA CBE IMOCTAaBJbEHE 3aJIaTKe M OCTBapuia cBe mpensulene nusbeBe. Komwmcuja je
MUIUJBCHA JIa je TUcepTalja pe3yaTaT CaMOCTaIHOT, OPUTUHAIHOT U TEMEJBHOT UCTPAKUBAYKOT

pana.

OCHOBHU 3a/1aTaK MCTPaKMUBaba CIPOBEIECHOT Y OKBUPY OBE JIOKTOPCKE JHCEpTaIje je
WCIIUTHBAKC YTUIAja BOMOHHYHOT BE3WBamha Ha OCETJHHBOCT HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJa Ha
CIOJhAIlIbE CTHMYJaHCE. Pe3ynTaTi CIpOBEICHUX HCTpPaKUBamka Cy TOKa3aiH Jia BOIOHUYHO
BE3MBAKE 3HAYAJHO YTHYC HA HAjBAXKHH]C MHIUKATOPE JETOHAOWIHOCTH KAo IITO CY BPEAHOCTH
SJIEKTPOCTATUYKOT TIOTEHIMjala Y KPUTHYHUM TadykaMa W3HAJ[ [EHTPATHUX pEeruja MOJICKYIIa,
W3HAJl YIJbCHHUK — a30T Be3€, aJld M Ha BPEIHOCTH €HEPrHUje TUCOIHjalNje YIJbCHUK — a30T Be3e.
Ha ocHOBy cucTemMarcke aHaiu3e KPUCTATHHX CTPYKTypa HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIa
ofa0paHu Cy KapaKTEPUCTUYHU MPUMEPH OBUX BHCOKOCHEPIETCKUX jEUI-CHha U U3PauyyHaTe Cy
BPEIHOCTH €IIEKTPOCTATUYKUX TOTEHIMjaJla y KPUTHYHUM Tadkama 3a CI00OIHE MOJICKYJIe U
MOJIEKYJIE KOjH Y4YECTBYjy y BOJOHHYHOM Be3WBamy. Pesynrati cy mokaszaiau Ja BOJOHUYHO
BE3MBAaE 3HAUAJHO YTUYE HA BPETHOCTHU EJIEKTPOCTATHYKOT MOTCHIMjaJIa y KPUTHYHUM TauKaMma
on 3Hauaja. Pesynrtatu cy Takohe mokaszanu Ja y CHCTEMHMa y KOjUMa HHUTPOAPOMATUYHU
MOJIEKYJIM WMajy YJIOTY JIOHOpa aToMa BOJOHHWKA JOJIa3W JI0 3HAYajHOT CMambemha BPEAHOCTH
CJIEKTPOCTATUYKOT TOTCHIMjaJla Y TOCMAaTpaHUM KPUTHYHUM Tadkama. C Jpyre crpaHe, y
CHCTEMHMa Yy KOjUMa HUTPOAPOMATUYHU MOJICKYJIM UMajy YJIOTY akIenTopa aroMa BOJOHHKA
nonasu 1o noBehama BpEIHOCTH €JIEKTPOCTATHUKOT TMOTEHIIMjajda y OBUM Taukama. OcTBapeHH
pe3yiTaTi Cy y CKJIaay ca pe3yiTaTHMa SKCIIEPHMEHTAHUX MpOydYaBamba BHCOKOCHEPTETCKUX
KOKpHCTaJIa Koja TI0Ka3yjy Jia PHUIMKOM YCITOCTaBJbama BOAOHUYHUX Be3a M3Mel)y pasImauTHX
BHCOKOEHEPTeTCKMX MOJIEKYlla y KOKpHUCTalMMa Joja3u J0 3HadajHe MoauduKaimje
JICTOHAOMIIHOCTH OBHMX MoJiekyna. OBa METONOJIOTHja je YCIENIHO NMpHMEHkeHa W Ha Owuc(3-
HUTpOAleTHIIalleTOHaTo) KoMmIiekce okcoBaHaaujyma(IV), kobanta(Il), nuxma(Il), 6akpa(ll) u

uunka(ll). Pesynratu cy mokazanu Aa My OBUM KOMIUIEKCMMAa BOAOHHUYHO BE3WBAIE€ 3HAYajHO



MO (UKYje BPEIHOCTHU €IEKTPOCTATUYKOT MOTeHIIMjalla Y oga0paHuM KPUTUYHUM TauKama, IITO

j€ jenaH ojl Haj3HAYajHUJUX WHAMKATOPA JETOHAOMITHOCTH.

Pesynrtatu uctpaxkuBama MPOUCTEKIN M3 OBE JIOKTOPCKE AUCEpTalrje 00jaBJbeHU Cy Y
4yeTupu paaa mramnana y Bogehum mehynapognum yaconmucuma (M21), xao u y okBupy 6

caornmremna Ha JoMahuM 1 Mel)yHapoTHUM HayYHHUM CKYNOBHMA.

Ha ocHoBy cBera m3noxxenor Komucuja cmarpa 1a Cy UCIIyHEHU CBH YCIIOBH 33 OI0paHy
JOKTOPCKE IucepTanvje u mnpemiaxe HacraBHo-HayuHom Behy YHuBep3utera y beorpany -
XeMmujckor QakyiTera Ja MpUXBaTH MOAHETY INOKTOpcKy nucepranujy Janujene C. Kperwuh,
MacTep XeMuJapa 1ol HacJIOBOM ,,[€e0OpHjCcKo MpoyyaBame YyTHIAja BOAOHNYHOT Be3UBaha Ha
JE€TOHAOMJIOCT HUTPOAPOMATHYHHMX €KCIIO3UBA* M 000pH HeHY Oon0paHy y TOCTYIKY 3a

CTULAILE 3Baba OKTOpa XeMI/IjCKI/IX HayKa.

V¥ Beorpany, 16.12.2025. KOMUCHUJA

ap Becna Menakosuh, nouenrt

VYuusep3uret y beorpany — Xemujcku daxynret

ap Tamapa Toxoposuh, pexoBuu npodgecop

VYuuBep3utet y beorpany — Xemujcku ¢akyntet

Ap Aparan HunkoBuh, BUIIM HAYYHU capajHUK

VYuusepsutet y beorpany — UHcTuTyTa 32 XEMU]Y, TEXHOJIOTH]Y U METAITYprHjy



