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HACTABHO-HAYYHOM BERY

IIpeamer: M3BemniTaj o O1leHN HayYHE 3aCHOBAHOCTH M OIIPABJAHOCTH MIPEITIOKEHE TEME 32
u3pany gokropcke aucepranuje Jeaene M. MuueB, mactep xemudapa.

IlomroBane KOJICTHHHUIIC U KOJICTC,

Ha penosnoj cennunm HacraBHo-HayuHor Beha VYHuBepsurera y beorpagy — Xemmujckor
¢dakynrera, oapxanoj 11. jyna 2026. rogune (outyka 6poj 384/2), uzabpaHu cMO 3a 4IaHOBE
KoMmucuje 3a moaHomiewme H3BelITaja O OLIEHM HayyHE 3aCHOBAHOCTHM U OINpPaBIAHOCTH
MpEeIOKEHE TEME 3a U3pay JOKTOPCKe aucepTaruje kanaumaara Jejaene U. MuueB, mactep
XeMHuapa, MpujaBbeHEe MO HAcIOBOM: ,,Teopujcko mpoyyaBamwe yTHIAja XaJKOTeHUX H
NHUKTOTeHUX HMHTEPAKLMja Ha JAEeTOHAOMJIHOCT HUTPOAPOMATHMYHHX eKcIiuiosuBa“ Ha
OCHOBY IOJHETE JOKYMEHTalije, Kao W yBHJA Yy JOCaJalllibl paj KaHIuaaTa, MOJHOCHUMO
HacraBHo-Hayunom Behy Xemujckor akynrera cienehu:

MN3BEIITAJ

A. BUOTPA®CKU ITIOJALIN O KAHAUJIATY

Jenena M. MuueB je pohena 13.02.1996. romune y beorpagy. OcHoBHy mikoisy ,IIpBa
oOpeHoBayka OCHOBHa IIKoJa** 3aBpiimia je y OOpeHoBIly Kao yuyeHHK reHepanuje. Hakon tora
je ymucana v 3aBpUIWiia Cpeamby mKoauy ,,l uMHazuja y O6peHoBIy", TPUPOAHO-MAaTEMATHUKH
cMep.

Xemujcku Qaxynrer YHuBepsurera y beorpany, cmep Xemwuja, ynucana je 2016. roguse u
quriomupana 2020. roauHe ca mpocedyHoM oleHoM 8,53. JIumiaoMcKu paji moj Ha3UBOM:
»llopeheme  eNeKTpoCTaTUYKUX MOTEHLHjajJa BUCOKOCHEeprerckor Mmojekymra 1,3,5-
TPUHUTPOOEH3EHa M XeNaTHUX KOMIUIEKCa HMKJA, IIMHKAa U Kobanra™ ondpanuina je 2020.
roJIMHEe 1o MeHTOpcTBOM Jip [lymana BesskoBuha.

Macrep crynuje 3aBpmunia 2021. roguHe Ha MaTHUYHOM (DakyaTeTy M HCTOM CMepy ca
npoceuHoM oneHoMm 10,00. Mactep pajg moja Ha3MBOM ,,YTHIQ] BEIMYHMHE apOMaTHYHOT
crcTeMa Ha KapaKTepUCTUKE HUTPOAPOMATHUYHUX €HEPreTCKUX MOJIeKya“ oJ0paHuia je moJ
MeHTOopcTBOM 1p ymana Besskosuha.

JlokTopcke cryauje Ha XeMujckoM (akynaTeTy YHuBep3utera y beorpany ynucana je 2022.
TOJIUHE.



Kao nacraBHuK xemuje y ,,IloJbonpuBpeHO-XeMujcko] ko y OOpeHOoBILy, paania je mecT
Mmecenu. Y nepuony oa2022. o 2024. ronune, panuia je Kao ornepaTuBHU HHXemep y Ciryx0Oun
3a XeMUJCKY aHaJIM3y TOpUBa U MpojIyKara caropeBama y Tepmoenekrpanu Hukomna Tecna b,
rjae je Owia aHTaKOBaHA HA OJIp)KaBalky M OpraHm3anuju paaa adopartopuje. kbene
aKTHBHOCTH Cy OOyxBaraje pajJ Ha KaJOpHUMETpPHMa, CIPOBOhEHE TepMOTpaBUMETPHjCKE
anaymse (TGA), ucnuTrBame TOMMBOCTH TIETelIa, aHATN3Y XeMH|CKOT cacTaBa y30paka reresa
npumeHoM XRF wmerone, oapehuBame canpikaja yribeHHKa, BOJOHHMKA, a30Ta M CyMIlopa
(CHNS ananm3a), Kao W MpUIpEeMy y30paka, oOpaay pe3yirara U u3pany J1adopaTopHujcKux
M3BEINTaja, y3 CHpoBOherme KOHTpOJEe KBAIMTETa y CKIaay ca Baxkehum cranmapauma u
WHTEPHHUM IPOIIeaypama.

On 2024. rogune, 3arocieHa je y 3Balby UCTPaXKUBad-TIpUIIPaBHUK y UHCTUTYTY 3a HyKJIeapHe
Hayke ,,Bunua® — MHCTUTYT 011 HanMoHaMHOT 3Hauyaja 3a Penyonuky Cpoujy YHuBep3utera y
Bbeorpany, nox pykoBoactBom nip I'Bo3nena Tacuha Ha mMCTpa)kKMBaykoj TEMM MOJ| HA3UBOM:
,,Pa3B0j U UMILJIEMEHTAIlMja HOBUX MaTepHjajia, METO/a U MPOTOKOJIa Yy 00JIaCTH MPEBEHIIH]E,
3amTuTe M epukacHor oaroopa Ha mnoteHiujanHe XBPH akuumnente”. VY  okBupy
HayYHOMCTPAXXMBAUKOT pajia, CIPOBOAM UCTPAKUBabha IPUMEHOM KBaHTHO-XEMU]JCKHUX METO/1a
Ha OpraHcKa jeuieHa, ca MoceOHMM (POKycoM Ha HUTPOAPOMATHYHE, BUCOKOCHEPTETCKE
Marepujasie.

[Topen HayuHOUCTpPaXKMBAUKOT pajia, YIECHUK j€ JIBa Mel)yHapoHa UCTpakUBauKa POjeKTa 13
nporpama HORIZON mnox nasuBoMm: ,,Strengthening CBRNE Talent Development and Cross-
Sector Innovation for a Safer Future”, Grant no. 101217399 Onx 01.06.2025. u ,,Boosting
CBRNE Innovation in Southern CEE: Building a Resilient Ecosystem through Fostering
Academy-Industry Collaboration”, Grant no. 101214954 Ox 01.06.2025.

b. OBJABJbEHN HAYYHU PAJIOBU U CAOIIIITEBA

Jenena M. Mwuues, (nmeBojauxko PamoBaHoBHMh), KoayTop je JBa Hay4yHa paja 00jaBJbeHA Yy
yaconmucuMa MelyHapoIHOT 3Hayaja, OJ KOjUX je jemaH pax o0jaBJbeH Yy Bojechem
MehyHapoaHOM 4vacomnucy kareropuje M21, a jenman y MehyHapoaHOM 9acommcy KaTteropuje
M22. Tlopen Tora, ayrop je JBa CaolllTeHha NpEACTaB/beHa Ha MehyHapoJHUM HaydHUM
CKYIOBHMMa, OJ1 KOJUX j€ JeJTHO caomiTemne kareropuje M33, a jenno kareropuje M34. Taxobe,
KOayTop j€ jeIHOT TOIJIaBJba Yy MOHOTpaduju, OJJHOCHO TEMATCKOM 300pHUKY, Kateropuje M14.

ORCID ID: 0009-0007-1555-796X
PanoBu y BpxyHckum Mel)ynapoanum yaconucuma (M21)

1. Danijela S. Kreti¢, Jelena I. Radovanovié¢ and 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. doi.org/10.1039/D1CP00189B

PanoBn y ucraknyrum mehynapoaaum yaconucuma (M22)



1. Ivana S. Veljkovi¢, Jelena I. Radovanovié¢ and Dusan Z. Veljkovié, How aromatic system
size affects the sensitivities of highly energetic molecules? RSC Adv., 2021,11,32533-32540.
doi.org/10.1039/D1RA06482G

Caonmreme ca mel)ynapoaHor ckyna mramMnaso y nejaunu M33

1. Radovanovi¢ J., Veljkovi¢ D., Tasi¢ G., JeCmenica Duci¢ M., Lazovi¢ 1., Cumbo A.,
Structural and electronic response of new nitroaromatic compounds to solvent polarity: A DFT
study, Proceedings of the 3rd International Conference on Chemo and Bioinformatics
(ICCBIKG 2025), 2025, ISBN 978-86-82172-05-5.
https://doi.org/10.46793/ICCBIKG25.644R

Caonmrene ca Mme)ynapoasor ckyna mramnaso y ussoay M34

1. Radovanovié¢ J. I, Velikovi¢ 1. S., Veljkovi¢ D. Z., Influence of pnictogen interactions on
the sensitivity of nitroaromatic high-energy molecules, Proceedings of the 11th Conference of
Young Chemists of Serbia, 2025, ISBN 978-86-7132-090-0.

IMoraasspa y MoHOrpadujama u TeMaTcKuM 300pHunMMa M14

1. Tasi¢ G., JeCmenica Duci¢ M., Radovanovi¢ J., Veljkovi¢ D., Katni¢ D., Prediction of
detonation performance and stability of new class high energetic materials, Thematic
Conference Proceedings: Investigating and Proving Contemporary Forms of Crime — Scientific
Approaches, XIV International Scientific Conference “Archibald Reiss Days”, Belgrade,
Serbia, 7-8 November 2024, University of Criminal Investigation and Police Studies, 2025

B. OBPA3JIOKEILE TEME

1. Hayuna o0Jact: Xemuja
¥Y:ka HayuyHa obJact: OniiuTta 1 HeoOpraHcka XeMuja

2. [IpenMeT HAYYHOT UCTPAKUBAA

[Ipenmer Hay4HOT HMCTpaXKMBamka MPEJIOKEHE TOKTOPCKE IUcepTanuje o0yxBara
KBaHTHOXEMM]CKO M KpHCTAIOrpadCcKo MpoydyaBame yTHIaja XaJIKOTEHUX U MHUKTOTECHUX
MHTEPAKIIHMja Ha JETOHAOMIHOCT HUTPOAPOMATHYHUX €KCIUIO3UBA. Y OKBHPY OBE JOKTOPCKE
oucepranyje ucnuthBahe ce yTHIA] HEKOBAJEHTHUX MHTEPAKIMja XaJIKOTEHOT H
MMHUKTOTEHOT THUIa Ha HEKE OJ1 HajBAXHHUJUX WHAMKATOpA AETOHAOWIHOCTH Kao IITO CY
BpPEAHOCTH EHEpruje AMCOolvjalyje Hajciaduje Be3e y MOJIEKyJuMa HUTPOAPOMATHUYHHUX
€KCIUIO3MBa, BPETHOCTH TO3UTHBHOT €IEKTPOCTATHYKOT TOTEHIHjala Yy IIEHTPATHUM

perujama MOJIEKYJICKE MOBpIIMHE ajM U T€OMETpHja HUTPO Ipyle y OJHOCY Ha paBaH


https://doi.org/10.46793/ICCBIKG25.644R

apomatuyHor npcreHa. [loceOna naxxma he 6utu nocseheHa aHaaM3M yTHIaja XaaKOTEHUX
Y THUKTOTEHHX HHTEpaklyja Ha EHEprujy Iucouujanmje ogadpaHux XEMHUJCKUX Be3a
uMajyhu y BUIy 51a je nucolnujanuja Hajciaaduje Be3e (YriIaBHOM YIJbeHHHK — a30T Be3a)
MOYETHH KOpaK y  HMHUNOWjalMjU  T[poleca  JETOHAIMje  HUTPOAPOMATUYHUX
BHCOKOEHEpreTckux mojekyna. [lopen Tora, Ouhe mcnuran yTuIaj OBHX HEKOBAJICHTHUX
MHTEpaKIMja Ha BPEAHOCTH EJIEKTPOCTATHUKOT MOTEHIMjaia y HEHTPY HUTPOAPOMATUIHUX
MOJIEKYyJIa ¥ M3HAJl YIJbeHUK-a30T Be3€ C 0O3UPOM J1a je MPHUCYCTBO OOIACTH MO3UTUBHOT
€JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjaia y OBUM perrjaMa HUTPOAPOMATHUIHHUX MOJIEKYJa jelaH O
HaJBOKHHUJUX WMHANKATOpPA BHCOKE JIETOHAOMIHOCTH MoJjekyna. JleraspHo he Outn
aHaJM3UpaHe pa3luKe u3Mel)y MHTEPMOJIEKYJICKUX M HHTPAMOJIEKYJICKHUX XaJTKOTCHUX H
MHUKTOTCHUX WHTEpaKifja y TOTJeay HUXOBOT YTHIIAja HAa HaBEJCHE WHIWKATOPE
JNETOHAOMITHOCTH, YKJbY4Yyjyhu W BpEIHOCTH €HEeprvje AHMCOIMjallhje Hajciaduje Bese,
EIIEKTPOCTATUYKOT TIOTEHIMjaJla y oJabpaHuM pErHoHMMa MOJIEKYJICKE TOBPIIWHE,
BpeaHOCTH BubeproBux mHaeKca 3a yrJbeHUK — a30T Be3e Kao M 0JJa0bpaHuX Te€OMEeTpUjCKUX
nmapamMeTapa KOju MOTY Jla yTUYy Ha JeTOHAOWIHOCT Mosiekyna. EHepruje XalkoreHuX |
MMHUKTOTEHUX MHTEPAKIMja y KPUCTAIHUM CTPYKTypama U MOJIe] CUCTEMHUMa KOje capiKe
TUMIUYHE HUTPOAPOMATHYHE MoOJIeKyine Ouhe u3padyHaTe MPUMEHOM BEOMa MPELM3HHUX
kBanTHOXeMHjckux Merona (CCSD(T)/CBS), nok he muxoBa nmpupoma OUTH pasjanrmeHa
noMohy mpopadyHa JAeKoMIio3unuje eHepruje. Ha ocHOBY pe3ynTaTa KBaHTHOXEMH]CKUX
MpopauyHa U aHajdu3e TEeOMETPUJCKUX I[apaMmeTapa M3 KpHUCTAIHHX CTpPyKTypa Ouhe
mpoyudaBaHa Be3a u3Mel)y eHepruje M reoMeTpHje OBHX HEKOBAJICHTHHX WHTEpaKifja U

JCTOHAOMIIHOCTH HUTPOAPOMATUYHX MOJICKYJIa.
3. OcHoBHE XHUIIOTE3€e

XaJIKOreHe M THUKTOTCHE WHTEPAKIHMje Cy HEKOBAJICHTHE HWHTEPAKIHje KOje ce
yCIIOCTaBJbajy u3Mely enekTpo(WIHMX peruoHa eneMmeHara u3 16. omHocHO 15. rpyme
[lepuoaHor crcrema eeMeHara (XaJIKOTeHH U THUKTOTEHU €JIEMEHTH ) BE3aHUX Y MOJIEKYIY
Y HYKJICO(HITHOT pEeTMOHA HEKOT Apyror enemeHrTa. |1, 2] Enementu koju ce Hajuenthe cpehy
Ka0 aKIEenTOpH eJeKTPOHCKE TYCTUHE y XaJIKOT€HUM UHTEpaKiiijaMa cy KHCEOHUK, CyMIIOp U
CelleH, JIOK Cy €JIeMEHTH KOju ce Hajuenrthe cpehy kao akienTopu €leKTPOHCKE TYCTHHE Y
MMHUKTOTEHUM HHTEpakKiyjama a3zoT, hocdop u apcer. C 003upoM Ha BEIHKY 3aCTYIJbEHOCT
a30Ta U KHUCEOHHMKA Yy MOJIEKyJMMa HHUTPOAPOMATUYHHX EKCIUIO3MBA W MMajyhu y BHIY
YUIHCHUILY /1a HEKOBAJIGHTHE MHTEpaKIMje 3HAYajHO YTUYy Ha YUTAB HU3 JIETOHAIMOHHUX

KapaKTCpUCTHUKA CKCIJIO3UBA, [TPOYyIaBaAbC YTI/II_Iaja XAJIKOTCHUX U THUKTOI'CHUX I/IHTepaKI_II/Ija



Ha JETOHAOMJIHOCT HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJa MOXE Y BEIHWKO] MEpU JONPHHETH
pacBeT/baBamby (akTOpa KOJjU YTHYYy Ha OCETJHPMBOCT OBE TpYyNEe BHCOKOCHEPTeTCKHX

MaTepHjaja.

MoryhHOCT TpakTHYHE NPUMEHE MOTCHIUJATHUX BHCOKOCHEPTETCKUX MaTrepujaia
(excrio3mBa, TOpHBAa W MUPOTEXHUUYKUX CPENICTaBa) y BEIHKOj MepH je oxapehena nsema
KapaKTepUCTUKAMA: epukacHomhy wu  geroHabwnnomhy. [3-5]  EdwukacHoct
BHCOKOEHEPreTCKOr MarepHjajga oOyxBara Op3MHY M TNPUTUCAK JETOHAlMje, JOK Cce
JNETOHAOMJIHOCT JAeQUHMIIE Kao OCETJBMBOCT KOJy HEKHM MaTepujaj IoKazyje Ipema
pa3IMYUTHM BpCTaMa CIOJhAIIBUX YTHIAja (MEXaHWYKH YIap, 3arpeBame, CJICKTPUYHA
BapHuia). [5] Jeman oa HajBaXHUjUX 3a7aTaka MPUIMKOM JU3ajHUpamkba HOBUX
BHCOKOEHEPreTCKUX MaTepujana jecte noehame ehuKacHOCTH U CMambehe JeTOHAOMITHOCTH
oBHUX MoJiekyna. [3-6] Mnak, noctuzame Oananca usmel)y epukacHOCTH U AETOHAOUITHOCTH
eKCIUTO3MBa HHjEe JIako jep y HajBeheM Opojy ciydajeBa €KCIUIO3MBU KOJU CE€ OJJIUKY]Y
BHCOKOM e(uKacHOIIhy HCTOBPEMEHO MMajy U BHCOKY AeToHabunHocT. [3] Pasnor 3a oBo
JIeKHU Y YUEHCHUITH J1a TIOCTOj€ MHOTH 3aje THUYKH (PaKTOPH KOJU HA PA3IUIUTE HAYNHE YTUIY
Y Ha JETOHAOMITHOCT €KCIUIO3MBA ajli U Ha HBUXOBY €(PUKACHOCT. JeaH oJ] TakBUX (akTopa
jé TPUCYCTBO HEKOBAJICHTHHUX WHTEpakiuja wu3Mel)ly MoJeKyjJa y KpUCTaTHUM
cTpykrypama.[7] JIOK MHTpaMOJEKYJICKE MPUBJIAYHE WHTEpakiuje u3Mely HUTpO rpyrne u
CyCEIHHX aToMa U aTOMCKHX Tpyla MOTYy OTeXaTd OJyla3aK HUTPO Ipyle U Ha Ta] HAYUMH
CMambUTH JI€TOHAOMIHOCT MOJIEKYsa, 0J00jHE MHTEpaKIKje MOTY IOBECTH JI0 HapyllaBama
IJIAHAPHOCTHU U3Mel)y HUTPO Ipylie U apOMaTUYHOT IPCTEHA, a TUME JJOBECTH JI0 HapylllaBamba
JeIOKaIM3aIije ¥ Cliadjbeha YIJbeHHK — a30T Be3e. [lo3HaT je mpuMep jeIHOT 0] HajMamke
JNETOHAOMJIHUX KOHBEHIMOHAIHMX €KCIIO3uBa, 2,4,6-TpuaMuHo-1,3,5-TpuHUTpOOEH3CHA
(TATB), y unjoj CTpYKTypH IIOCTOjH Mpexka UHTPAMOJIEKYJICKUX BOJIOHHYHUX Be3a u3Mely —
NH2 u —NO; rpyna. Ta Mpexa MUHTpPaMOJEKYJICKUX HHTEpaKiMja OTeKaBa TUCOLUjAIH]y
HUTPO Tpyle U TUME Yy BEJIMKOj MEpH yTHYe Ha cTaOWiIHOCT oBor Mmojekyna. [8] C apyre
CTpaHe, YKOJHUKO Cy HEKOBAJIEHTHE HWHTEpPaKIMje EIEKTPOCTATHYKEe MPUPOJIE, OHE MOTY
JIOBECTH JI0 MU3MEHA Yy pacroJeNid HaeJeKTpucama W3HaJ MOBpIIMHE MoJiekyia. Umajyhu y
BUJY Jia je MPHUCYCTBO OOJACTH M3PAXXKEHOT MO3UTHUBHOT €JIEKTPOCTATHYKOr MOTEHIIHMjana
W3HAJ UEHTPAJHUX pervja MoJIeKyla jeJaH oOJl HajBaXHMJUX HWHAUKATOpa BHCOKE
JeTOHAOMIIHOCTH, OBAaKBE IPOMEHE Yy pacroJeNid HaeleKTpucama MpeicTaBibajy Joll jelaH
OyT KOJUM XaJIKOT€HE U IHUKTOTE€HE MHTEpaKi{je MOTy YTHIATH Ha JETOHAOUIHOCT

Mosekyna. [3, 5]. CucreMaTCKUM HMCIHUTHBAaKEM CBUX HAuWHA HAa KOju ojpeheHe rpyme



HEKOBAJICHTHUX WHTEpaKIfja yTUYy Ha JETOHAOMIIHOCT BHUCOKOCHEPTEeTCKUX MaTepujaia
Moryhe je ycrmocTaBUTH CeT NpaBHJia Ha OCHOBY KOjUX OM ce MOrao NpeiBHICTH HUXOB

MPETE)KHU yTHUIIA] HA IETOHAIIMOHE KapaKTePUCTUKE MOJICKYJIa.

[lopen Tora, pe3ynraT MOCTUTHYTH y OKBUPY OBE IOKTOPCKE nucepranuje he 6utn ox
BEJIMKOT 3Hayaja 3a pa3yMeBame JETOHAOMIHOCTH XETEPOUMKINYHUX HUTPOAPOMATHUYHHX
eKCII03MBa, MMajyhu y BUY Ja Cy XaJIKOTE€HH ¥ MHUKTOT'CHH aTOMHU y FbUMa 3aCTYIJbCHUJU

HET0 y KNITaCHYHHUM HUTPOAPOMATHYHUM MOJICKYJIMMaA.

Y oxBHUpy OBe JOKTOpPCKE Aucepranuje Owhe MpOydeH YTHIQ] XaJIKOTE€HOT U
MTHUKTOTCHOT BE3MBambha Ha JCTOHAOMITHOCT HUTPOAPOMATHIHHX €KCILTIO3UBA, MPEKO FlUXOBOT
yTUIlaja HAa HajBaXKHU]JE WHIUKATOpE W mapamerpe aeroHabmnHoctu. [locebno he Outum
pa3MaTpaHH YTUIAjd HWHTEPMOJIEKYJICKHX ¥ HHTPAMOJIEKYJICKAX HHTEpaKIija Kao u
CllydajeBH Yy KOjUMa Cy HMTPOApOMAaTUYHU MOJIEKYJIU Yy cacTaBy Kokpucrana. Ha ocHoBy
pe3yiTara TEOPHjCKUX HCTPaXMBama CIPOBEACHUX Y OKBUPY OBe aucepraije Owuhe
MpeIoKeHa HOBa MpaBuJja 3a AU3ajHUpamke eKCIIO3MBA ca CMAamkeHOM JeToHaOuiaHomhy u

3a/10BoJbaBajyhom edukacHomhy.

4. ln/b ucTpazkuBama M OYeKUBAHU Pe3yaTaTH

[nsp uctpaknBama Koja he OuTH CripoBeicHa Yy OKBUPY OBE IOKTOPCKE HCEpTaIuje
je TmpoyuyaBame YTHUIAja XaJIKOTEHHMX W IMHUKTOTEHHX WHTEpaKiyja Ha BPEIHOCTH
HAj3HAYAJHUJUX WMHIUKATOpPa JCTOHAOMIIHOCTH HUTPOAPOMATUYHUX MOJEKyna. Y Te
WHJIMKATOpE IPEBACXOJHO CIajajy BPEIHOCTH CHEpPruje AUCOIMjaluje Hajcaaduje Bese,
MPHUCYCTBO PErHoHa MO3UTHBHOT €JIEKTPOCTATHYKOT MOTEHIIMjAJIa Yy IIEHTPATHUM 00IacTuMa
npoyuaBanux mousekyna u u3Hag C-NO; Besa, creneH ojcTynama paBHU HUTPO TPYIE O
IUTAHAPHOCTHU Y OJIHOCY Ha apOMaTHYHH MPCTEH, TOIUIOTE (JOPMHUPaEha MOJIEKYJIa Kao ¥ JPYrH
uHAUKaTopu AetoHabunHocTH. C 003MpOM Ja XaJIKOTeHEe M MHHUKTOTeHE HHTEpaKIuje
MPEBACXOIHO EJICKTPOCTATHYKE MPUPOJIE OTIPABIAHO j& OUECKUBATH Ja he MpUIMKOM BUXOBOT
yCIoCTaB/baka JOhM O MpoMeHa BPETHOCTH EJEKTPOCTATHUKHUX MOTEHIIMjaja MOJIEKYNa
KOJU Y4ecTBYjy y TUM uHTepakmnujama. C apyre crpaHe, GpopMupame HHTPAMOJIEKYICKHUX
XaTKOTeHUX M MHUKTOTEHUX HWHTepakuuja usMely HUTpPO Tpyla M aToMa WIH Tpymna y
IbUXOBOM CYCEJICTBY MOXE OTEXaTH TUCOLUjAI]y HUTPO TPYIe M Ha Ta] HAYMH CMAambUTU

,Z[CTOHa6I/IJ'IHO CT MOJICKYJIA.

VY npBoMm neny uctpaxkuBama Ouhe nperpaxena KemOpuuka 6a3a kpuctanorpadckux

nogaraka u ouhe I/II[CHTI/I(I)I/IKOBaHC CBC MHTCPMOJICKYJICKC U UHTPAMOJICKYJICKC XAJIKOTCHE U



MHUKTOTCHE  WHTEpaKkiuje y  KPUCTAIHUM  CTPYKTypamMa  BHCOKOEHEPI'eTCKHUX
HUTPOAPOMATHYHUX MOJieKyna. buhe ananu3upanu Haj3acTymIbeHUjU 00pacy XaIKOreHOT U
ITHUKTOTCHOT BE3MBamka y KOjUMa YYECTBYjy HABEJCHU MOJICKYJIH, KaO0 W YTUIA] OBHUX
HEKOBAJICHTHUX MHTEPAKIIMja HAa BPETHOCTH TE€OMETPUJCKUX TapameTapa Koju Cy O] 3Hadaja
32 TMPOIEHY BHCOKOCHEPreTCKUX KapaKTepUCTHKA HUTPOAPOMATUYHHUX MOJIEKyna (yrao
n3Mely paBHH y KOjuUMa JIe)Ke HUTPO I'pyla U apOMAaTUYHH MPCTEH, TyKHUHA YIJBEHUK — a30T
Be3e u japyru). IloceOHo he OuTH mpoydaBaHe TE€OMETpHjE XAIKOTCHHUX W ITHHKTOTCHHX
MHTEpaKIMja y CllydajeBUMa PAa3IMYUTUX TOJMMOp(a HHUTPOAPOMATHUYHHX EKCILUIO3HBA.
CrienjanHy cilydajeBH XE€TEpPOLMKINYHUX HUTPOAPOMATUYHHUX MOJeKyia he Takohe Outu
aHaTM3upaHu, UMajyhul y BHIy Ja XeTepo aTOMH YeCTO MOTY YYeCTBOBATH Y JIOJATHHM
XaJKOTEHNUM OJHOCHO THUKTOTEHHM WHTEpaKIfjaMa, ajl M Ja MOTY 3HA4ajHO M3MEHHTH
pacroieTy eJIeKTpPOCTaTHYKOT MMOTEHIHjala Ha MMOBPITUHHA MOJIEKYJIa YAME YTHIY Ha ETOBY
neronabmiHocT. [IpoydaBama KpuUCTaTHHMX CTpyKTypa he ce (okycupaTd Ha aHalIu3y
orabpaHUX TEOMETPHjCKUX IapaMerapa Kao IITO cy yrao m3Mely paBHH HHTPO-TpyIe U
apOMaTHYHOT TIPCTEHA M Iy)KWHA Hajcmabuje Be3e y wmotekyny. Ilopen Ttora, Owmhe
aHAJM3UPAHU U TEOMETPHJCKU ITapaMeTpy KOju Ae(PUHUIILY HAUMH TAaKOBakba OBUX MOJIEKYJIA
y KpPUCTAIHO] permeTkd. Ha oCcHOBY aHanm3e reoMeTpujcKUX mapaMmerapa Ouhe omabpaHu
TUIUYHU IPUMEPU KPUCTAIHUX CTPYKTYpPa €a XaJIKOT€HUM U THUKOT€HUM MHTepaKiujaMa u

oHu he Outm wuckopumheHH 3a KOHCTpyHCamke MOJEN CHUCTEMa 3a KBAHTHOXEMH]CKE
popavyHe.

VY npyrom neny uctpakuBama ouhe ypal)eHO KBAHTHOXEMHJCKO IIPOyUYaBamke CHEpruja
W TEeOMETpHja XaJOKI€HHWX U ITHUKTOI€HUX WHTEpaKIMja Koje YKIbydyjy omabpaHe
HUTpoapoMaTuuHe MoJjekyie. [Ipopauynu he Outu ypalheHu kako Ha reoMeTprjaMma MoJIeKyJ1a
MPEy3eTUM M3 KPUCTATHUX CTPYKTypa, TAKO M Ha Mojen cucremMuma. [loceOHa naxxma Ouhe
nocBehena nopehemy yTuiaja MHTPAMOJICKYJICKUX U WHTEPMOJICKYICKHX HEKOBAJICHTHUX
WHTEpaKIMja Ha FeOMETpHUje OBHX MoJieKysia. buhe mcnurana w mpupoja XalKOTCHUX H
MHUKTOTCHUX HMHTEPaKIMja MPUMEHOM TpopavyHa Jaekommo3uipje eHepruje. [lopehemem
pe3yiTara aHajaM3e KpucTaJorpadckux nojaraka M3 MPETXOAHOT Jeja HUCTpaXuBama U
pe3yiTara KBaHTHOXEMM]CKUX IpopadyHa y racHoj (ha3u Ouhe pacBeTsbeH yTUIlaj KpUCTATHOT
NIaKOBamba Ha TeOMETPHje U EHEPrije XaJIKOTeHUX U MHUKTOI€HUX HHTEPaKI1ja y HaBeIeHUM

CUCTCMHMA.

VY tpehem neny wuctpaxuBama Ouhe H3padyyHaTH W aHAJIM3UPAHU HAjBAKHUJU

HHAUKATOpHU I[eTOHa6I/IJ'IHOCTI/I BHUCOKOCHCPTCTCKUX MOJICKYJIa KOpI/IH_IheH:eM



KBAaHTHOXEMHUJCKUX TPOpavyyHa Kao W MpopadyHa 3acHOBaHUX Ha Teopuju ¢yHKUMOHATA
rycrune (Density Functional Theory - DFT). HajsaxxHuju MHAMKATOpU JETOHAOMIHOCTH
OBUX MOJICKYJIa Cy €HEepruje AMCOIMjalje HajclladMjuX XEMHjCKHUX Be3a Yy MOJEKYIUMa,
BPEIHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjalIa y HEHTPATHUM perrjaMa MOJIEKyJIa Kao U U3Ha]
HajCIabujuX XeMH|CKUX Be3a, Bubeprosu MHIeKCH N3padyHATH 3a HajClIa0Mje XeMHjCKE Be3e,
ToTuIoTe (POpMHpara MOJIEKYIa, Ka0 U BPEIHOCTH eHepruja rpanndaux opoutana (HOMO u
LUMO op6utane). Bpennoctn naaMKaTOpa NETOHAOMIIHOCTH Ouhe n3padyHare 3a MOJICKYyIIe
KOJU YYECTBY]y Y XaJKOT€HMM M IHHKTOT€HUM HHTEpakifjamMa, Kao M 3a OHE KOjJU He
y4ecTBYjy y OBakBUM HHTepakuujama. [lopehewmem pesynrara 3a oBa nBa ciyyaja Ouhe
pacBeT/bEH YTHIA] XaJKON€HMX M THUKTOINEHMX MHTEpakiuja Ha JAETOHAOMIIHOCT
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJa. Y THIIA] IPUCYCTBA XAJIKOTCHUX U ITHUKTOTEHUX HHTEPAKIIHja
Ha JIETOHAOMIHOCT €KCIUIO3MBa Ouhe MCTIHTaH W y KBaJUTATUBHOM W Y KBAaHTUTATHBHOM
cmucny. EHepruje u reomeTprje XaIKOTeHUX U MHUKTOTEHUX MHTEpaKirja ouhe n3pauynare
Y aHAJM3UpPaHe U y JOCTYITHUM MOJUMOpGUMa HUTPOAPOMATHIHUX MOJIEKYJIa MIPEY3ETHM H3

KPUCTaJIHUX CTPYKTYpA.

Ha ocHoBy pe3ynrara aHan3e reéOMETPUJCKUX TOJIaTaka MPey3eTHX U3 KPUCTATHUX
CTPYKTYpa, U3pAauyHATUX CHEPIrHja M T€OMETPHja XaIKOTCHHX W MTHUKTOTCHUX WHTEPAKIIHja
Ka0 ¥ UW3payyHAaTUX BPEAHOCTH HAJ3HAYAJHUJUX HHJIWKATOpAa  JIETOHAOWIHOCTH
BHCOKOCHEPIeTCKAX HHUTPOAPOMATHYHHX MOJIEKyJia Omhe CHUCTEMaTCKH OTHCaH yTHUIQ]
MIPHUCYCTBA XaJIKOTCHUX M THUKTOTCHUX HHTEPAKIIHja Ha JIETOHAOMITHOCT HUTPOAPOMATUIHUX
excruto3uBa. OBako 100HjeHH pe3yiaTaTH Ouhe aHaTM3UpaHu y KOHTEKCTY Moryhe mpuMene y
IM3aJHAPAaky €KCIUIO3MBA KOje KapakTepHIle YMEpeHa JICTOHAOWIHOCT M BHCOKa

e(hUKaCHOCT.

5. MeTo/1e HCTPAKUBaKHA

Kpucranne crpykrype Mo3HaTUX HUTPOAPOMATUYHHUX EKCILIO3HMBA Y KOjUMa CE jaBJbajy
XaJKOTeHe U MHUKTOTreHe MHTepakuuje Ouhe mpeyszere u3 KemOpuuke 0aze CTpYKTypHHX
nojaTaka. AHaJIM30M KPHCTaJHUX CTpyKTypa Ouhe onpehene Hajuemhe reomeTpuje OBHX
MHTEpaKIja, HUXOB YAEO0 Y YKYNHMM HEKOBAIEHTHUM HHTEpakiMjaMa Yy KpHUCTaJIHO]
CTPYKTYpH Kao M Hajuemhu oOpacly XaJKOTeHOTI M IMHUKTOreHOr Be3uBama. IlocebHo he
OWUTH aHATM3UpPAHE JYKUHE YIJbeHHK — a30T Be3a M YIJIOBU H3Mel)y paBHM HUTPO Tpyne U
paBHM apoOMaTUYHOT TpPCTeHa, ¢ OO3MpPOM Jla ce OBE BENUYMHE JOBOJE Y Be3y ca
neroHaOmIHOMNY HUTPOAPOMATUYHUX €KCIUIO3uBa. XwupuidengoBe wmarne he OutH

u3payvyHaTe 3a CBE U3/[BOjEHE KPUCTAJIHE CTPYKTYpE y KOjuMa Cy MPUCYTHE XaJIKOT'€HE MU



nHUKTOreHe uHTepaknuje. CTpykType Koje cy oxapeheHe momohy Merone HEYTpPOHCKE
madpaxuje he 6utu uneHTudrkoBaHe U 3ace0HO aHANM3UpaHe, C 003UPOM Jla OBa METOJa
opyxka Mpelu3He IOoJaTKe O IMoJjioXkajuMa aroma. Ha OCHOBY cucTeMaTcKe aHalu3e
KpucTanorpad)ckux mnojaraka Ouhe H3ABOJeHM KapaKTEPUCTUYHH NPUMEPU KPUCTAITHUX
CTPYKTypa Ca HWHTPAMOJICKYJICKUM W HHTEPMOJICKYICKHM XaJKOT€HHUM W ITHUKTOTCHHM
MHTEpaKIjamMa U oHU he OMTH ymoTpeOJheHU 3a JAM3ajHUPAE MOJEN CHCTEMa MPUINKOM

KAaCHUJUX KBAHTHOXEMUJCKUX MMPOpavdyHa.

[IpuMeHoM KBaHTHOXEMHU]JCKMX TIpopauyHa Ouhe onpeheHe eHepruje m reoMmerpuje
XaJKOTEHNX W MHHUKTOTCHUX MHTEPaKIHja Y MOJEN CUCTEeMHMa JU3ajHUPAaHHM Ha OCHOBY
aHaJIM3e KpHUCTaTHUX cTpykrypa u3 KemOpuuke Oa3ze cTpykTypHMX moparaka. buhe
Mpoy4yaBaHe TEOMETPHjE MOJIeKyla MOOHMjeHe MpOopadyyHHMa ONTHMH3AIMjEe TeOMETpHje Yy
ra3Hoj (asm, amu ¥ TeOMETpHje TUPEKTHO Mpey3eTe U3 KPUCTATHUX CTpyKTypa. [IpopadyHu
he OutH palheHu 3a nmpuMepe MO3HATHX HUTPOAPOMATUYHUX €KCILJIO3MBa Kao mTo cy 1,3,5-
TPUHUTPOOEH3EH; 2,4,6-TpUHUTPOTOJIYEH; 2,4,6-TpUHUTPO(PEHO, 2,4,6-
TPUHUTPOPEHIIMETUIIHUTPAMUH aJIU U 3a IpYre HUTPOApOMAaTUYHE MOJIEKYJe, YKIbYdyjyhu
U TpUMepe XCETePOIUKINYHUX HUTPOAPOMATHUYHUX eKciuio3uBa  (2,4,6-TpuaMuHO-5-
HUTPOTTUPUMHUINH-1,3-THOKCHU]T, 2,5-mmamMuHO-3,6- TMHUTPOTIUPA3UH u TPYTH).
[IpopauyHnma JEKOMIIO3WIIM]E €HEpruje WHTepakmuja Ouhe pacBeT/beHAa MPUPOIA

AHAJIIM3UPAHUX HEKOBAJICHTHHUX I/IHTepaKHI/Ija.

3a omaOpaHe MOJICKYyJe HHUTPOApOMATHYHUX €KCIUIo3uBa Ouhe wu3padyHare wmare
CJICKTPOCTATHYKUX MOTCHIIM]ajla 3a ClyJajeBe Y KOjuMa OHU HE YYECTBY]Y Y XaJIKOTCHOM U
IMHAKTOT'CHOM BE3WBalby BE3MBamy, Ka0 M 3a CIy4ajeBe Y KOjUMa OBHM MOJICKYIH TIpaje
HaBeqieHe uHTepakiuje. [lopehemem oBako moOujeHUX pe3yaTara Ouhe MpolEHEH YTULIA]
XaJKOTEHOT W IHUKTOTEHOT BE3MBamka HA MPOMEHY BPEIHOCTH CICKTPOCTATHUKUX
MOTEHIMjala y o0JIaCTHMa MOJICKYJICKE IOBPIIMHE KOje Cy OJ 3Hadaja 3a MPOIICHY
JeTOHAOMIIHOCTH €KCIUIO3MBa (IICHTPATHE PEeruje MOJICKYJICKE TOBPIIMHE U 00JacTH M3HA

C-NO:> Beza).

IToce6HO he OMTHM aHanMM3MpaHM CIy4ajeBU HUTPOAPOMATHMUYHMX MOJIEKYyJla y KOjUMa
nona3u 10 (popMupama HHTPAMOJIEKYJICKHX XaJKOI'€HUX W IHHKTOI€HHUX MHTepakiuja
u3mehy NO2 rpyna u cynctuTyeHaTa y suxoBoM cyceactBy. Enepruje nucounjanuje C-NO2
Be3a Ouhe u3padyHaTe 3a MpUMeEpe reoMeTpHja y KOjUMa MOCTOj€ XaJIKOT€HE U IMTHUKTOTEeHE
uHTepakiyje u Ouhe ynopehene ca eHeprujama JucoLHjalldje OBUX Be3a y reoMeTpujama y

KOjUMa He J10J1a3u 10 (popMupama HHTPaMOJIEKYJICKUX HHTepaKiija HaBeaeHor tuna. [lopen



Tora, Ouhe ymopeleHe M TO3WTHUBHE BPEAHOCTH EIEKTPOCTATHUKOT MOTEHIIMjala W3HA[
nentpa monekyina u C-NO. Besa 3a oBa aBa ciydaja. Ha ocHoBy mopehema no0ujeHmnx
pesyiarara Ouhe cHCTEMAaTCKM OMNUCAaH YTUIA] HWHTPAMOJIEKYICKUX XalKOTCHUX U

MMHUKTOTCHUX WHTEPAKIMja Ha IETOHAOMITHOCT HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIA.

3a TeopHjCKO M3pavuyHaBabE CHEPIHja XaJIKOTEHUX M MTHUKTOTCHUX WHTEepakiuja Ouhe
kopuirheHe KBaHTHOXeMHjcke MeToze Bucokor HuBoa (CCSD(t), MP2 u npyre HeomxoaHe

METO/IE ) Ka0 U METOJie 3acHOBaHe Ha Teopuju (GyHKIIMOHANIA TYCTUHE.

3a onTUMM3aIMje TEOMETPHje MOJIEKyJa, M3padyyHaBame€ BPETHOCTH MOJIEKYJICKOT
€JIEKTPOCTATUYKOT TIOTCHIMjaJla U €HEpruje AMCOIMjallfje YrJbeHUK-a30T BE3€ Yy MO
cucteMuMma Ouhe kopumrheHe Mmerojae 3acHOBaHe Ha Teopuju (yHKIIMOHATHE TYCTHUHE.
Nspauynate BpeaHoctu eHepruje mauconmjanuje C-NO; Bese Owmhe ymopehene ca
eKCTIEpUMEHTATHAM BPETHOCTHMA U3 JINTEpaType 3a HUTPOAPOMATHYHE MOJIEKYIIE 3a KOje Cy

OBHU noaaly JOCTYIITHH.

KomOnHOBameM pesynraTa aHainM3e KpPUCTATHUX CTPYKTypa ca pe3ylTaThuMa
kBanTHOXeMHjckux W DFT mpopauyHa eHepruja mMHTEpakiidja U BPEAHOCTH OJa0paHUX
WHJIMKATOpa JETOHAOMIHOCTH Oumhe KBAaHTHUTATHBHO W KBAJIMTATUBHO OJpeheH YTHIA]

XAJIKOTCHUX U ITHUKTOTCHUX I/IHTepaKHI/Ija Ha ,Z[eTOHa6I/IJ'IHOCT HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYIJIA.

5. AKTyeJIHOCT NpodJieMaTHKeE Y CBETYy

HekoBasieHTHE WHTEpakKllMje WMajy BEIUKU YTHIIA] HAa OCOOMHE BHCOKOCHEPTETCKUX
marepujana. [3] o cana je pokyc ncrpakuBama y oBoj o0mactu OMO Ha BOJOHUYHUM Be3ama,
nMajyhu y BUIly BHXOBY 3aCTYIUBEHOCT M 3HAYa] 32 TAKOBAKE MOJICKYJIa y Kpuctaiauma. Mmak,
y CIIy4ajy HUTPOApOMATHYHHX MOJICKYJIa, 3aCTYIJbEHOCT jaKMX BOJOHUYHHUX BE3a yIJIABHOM
HUje Besnka uMajyhu y Buny na cy Hajuemthu noHopu Bojgonuka C — H ¢parmentu. C npyre
CTpaHe, BEJMKA 3aCTYIJbCHOCT eJIeMEHAaTa KOjU YYECTBYjy Y XaJIKOTE€HHM HWHTEpakiifjama
(KUCEOHMK M HEemTO pehe CymMmop) M MHUKTOTEHUM HHTEpakuujama (a3ot), ykaszyjy na Ou u
yTUIaj OBUX MHTEPAKI[Mja Ha JIETOHAI[MOHE KapaKTePUCTHUKE HUTPOAPOMATHUHHUX E€KCIUIO3HBA
Morao na Oyne 3HadajaH. C 003MpOM Ja yKyNHHU yTHUIa] HEKOBAJIEHTHUX HHTEpakKifja Ha
J€TOHAOMIIHOCT HUTPOAPTOMATUYHUX MOJIEKYJla HHMje Y MOTIIYHOCTH pa3jallllbeH, Ipe CBera
300r Tora IITO Cy UCTPaXXMBamba YriIaBHOM Ouiia (poKycupaHa Ha BOJOHUYHE Be3€, IPOYIaBabhe
yTUIaja XAJIKOT€HUX M IMHUKTOTEHUX MHTEpakKifja Ha JETOHAOMIHOCT HUTPOAPOMATHUHHX
MOJIEKyJa MOXe€ Y BEJIHMKO] MepH JONPUHETH pacBeT/baBamby (akTopa KOju yTUUY Ha

OCCTJBUBOCT OBC I'pylI€ BUCOKOCHCPICTCKUX MaTepI/IjaHa.



OBakaB IpUCTYN UMa U MOTEHIUjaIHY MPAKTHYHY IPUMEHY, C 003UpPOM Ja Cy TIO3HATH
NpUMEPH KOKPHUCTaja HUTPOAPOMATHYHUX €KCILIO3MBA TJ€ j¢ HAKOH YCIIOCTaBJbamba
HEKOBAJICHTHUX MHTEPaKIMja OO 0 MPOMEHE JETOHAOMIHOCTH €KCIUIO3MBa (yIeyaT/buB
MpUMeEp je KOKpUCTalI KOju ce cactoju oa Moiekyna 2,4,6-tpunurporonyerHa (TNT) u

BHCOKOeHepreTckor mojiekyna CL20). [6, 9]

JlonatHo je BaxHO McTahM Ja Cy XaJKOT€HE M NMHHUKTOT€HE MHTEpPAKIHUje eIeKTPOCTAaTHUYKE
npupoae. Umajyhu y Buay aa 1eToHaOUIHOCT HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKYJIA Y BEJIMKO] MEPU
3aBUCH O] BPETHOCTH MO3UTUBHOT €JIEKTPOCTATUYKOT OTEHIIM]jalIa U3HA]l [IECHTPAIHUX peruja
MOJIEKYJICKE TOBPLINHE, PE3yATaTH OBOT MCTPaXHWBama O MOTJIM J1a AONPUHECY pa3BUjaby
npuctyna 3a (pUHO MOJelIaBakbe BPEIHOCTH EINEKTPOCTATHUKOI IMOTEHIMjalna U THME U

JETOHAOMIIHOCTH OBE IpyIe BUCOKOEHEPreTCKUX MoJieKyna. [5]

[ToceOHO je BaKHO U MCIHUTHBAKE YTUIAja UHTPAMOJEKYICKUX MHTEpPaKIHMja XaJIKOT€HOT U
MTHUKTOTCHOT THIAa Ha JNETOHAOWIHOCT HHUTPOAPOMATHYHHX EKCILIO3MBA, C OO3MPOM la Cy
MPETXOJHA EKCIepUMEHTATHA W TEOPHjCKa MCTPaXKHMBama IMOKa3awia Jla WHTPAMOJICKYICKE
€JIEKTPOCTaTUUKE HMHTEPAKIMje MOTY 3HAYajHO Ja yTUYy Ha CMameHmhe JIeTOHAOMIHOCTH
MOJEAMHUX HUTPOAPOMATUYHHUX €KCIII03uBa. [8] OBaKBO CBEOOYXBATHO MCITUTUBAKE YKYITHOT
yTHIIaja UHTEPMOJIEKYJIICKUX U UHTPAMOJIEKYJICKUX XaJKOI€HUX M MHUKTOTEHUX MHTEpaKiuja
0u, y KOMOMHAIM]U ca Beh MO3HATHM YHbCHHIIAMa O YTUIIa]y BOJOHHYHE BE3€, MOTJIO Ja Oyie
uckopuiheHo 3a ¢opMmynucame ceTa IpaBuia HA OCHOBY KOjUX OM ce MOrao IMpeaBHIETH
TreHepaHU yTUIA] EJNEeKTPOCTAaTUYKUX HEKOBAJICHTHUX WHTEpaKifja Ha JIETOHALIMOHE

KapaKTCPUCTHUKE MOJICKYIIA.

[Topen Tora, pe3yaTaT MOCTUTHYTH Yy OKBUPY OBE JOKTOPCKE qucepTaiyje he OuTu o BEIUKOT
3Hauaja 3a pa3yMeBambe AETOHAOMITHOCTU XETEPOLUKINYHIX HUTPOAPOMATHUYHUX €KCIIJIO3UBA,
uMajyhu y BuAy /Aa Cy XalKOT€HH W MHUKTOTEHH aTOMH y HbUMa 3aCTYIJbEHUJU HEro y

KJIACHYHUM HUTPOApPOMaTUYHUM MoJiekynauma. [10]
6. OuexnBaHu pe3yJaTaTu

Yy CKllaly C€a npeIMETOM U HUIJbEM HAYYHOI' UCTPAKHBaba NPCAIIOKCHE TEME IOKTOPCKE

JHcepTalyje, 04eKyje ce aa JOKTOpPaH:

e Il3Bpmn cucremarcky mnperpary KemOpuuke O0a3e CTpyKTYpHMX T[OJaTaka M
UACHTUDUKYje KpPUCTAJIHE CTPYKTYpe HHUTPOAPOMATHMYHMX BHUCOKOEHEPIeTCKUX

MOJICKYJIa Y KOjI/IMa CYy IIPUCYTHE XAJIKOI'CHC U ITHUKTOT'CHE I/IHTepaKI_II/IjC;



e AHanm3Wpa Haj3acTyIUbEHHUjEe OO0pacie HHTEPMOJIEKYICKOT ¥ HHTPAMOJIEKYJICKOT
XaJKOTEHOT ¥ THUKTOT€HOT BE3MBaba y KPUCTATHUM CTPYKTYpaMa HUTPOAPOMATUIHUX
EKCIIJIO3MBA, Ka0 U IbUXOBY IIOBE3aHOCT Ca TEOMETPH]CKUM IapaMeTprMa 3Ha4YajHUM 32
MPOIICHY AETOHAOUITHOCTH;

e Ogpeny yTuIaj XaJKOTEHUX M IMHHUKTOTEHUX HMHTEpaKifja Ha BPEIHOCTH EHEpruje
JMICOIIMjaIMje HajCTabujuX XeMH]CKHUX Be3a, rpe cBera C—NO: Be3a, Koje MpeICTaBbajy
jeIaH o1 KIJbyYHHX WHAUKATOPA OCETIbUBOCTH HUTPOAPOMATHUYHIX BUCOKOCHEPTETCKUX
MOJIEKYJIa;

e llcrinra yruiaj HaBeJICHWX HEKOBAJICHTHHUX MHTEpAKIMja Ha PACIIOAEITy MOJIEKYICKOT
€JIEKTPOCTATUYKOT MMOTEHIIMjaa, MOCEOHO Yy LIEHTpPaJIHUM perujaMa MOJIEKYJICKe
noBpiuHe U y obmactuma m3Han C—NO: Be3a, koje Cy O]l 3Hayaja 3a MPOICHY
JIETOHAOMITHOCTY,

e ll3pauyHa W aHamu3Wpa CHEPIHje W TEOMETPHje XaJKOTCHHX W IHUKTOTEHUX
WHTEpaKIfja TPUMEHOM KBAHTHOXEMHJCKUX METOJIa BHCOKOT HHBOA W MeETOJa
3aCHOBaHUX Ha TEOPHUjJU PYHKLHOHANA I'YCTHHE;

e VYiopenu yTHIa] HMHTPAMOJIEKYJICKMX W HHTEPMOJIEKYICKUX XaJIKOT€HUX H
MMHUKTOTEHUX  HWHTEpaKkiydja Ha  oJabpaHe  WHAMKATOpE  JIETOHAOMIIHOCTH
HUTPOAPOMATUYHHUX MOJIEKYJIa;

e Amnamu3upa yTHIQ] KPUCTAJIHOT TMaKoBama, MOIUMOpGU3Ma U  MPUCYCTBA
KOKPUCTAIHUX (POPMHU HaA TEOMETPH]y, CHEpPrujy HHTEpakiuja U JACTOHAOMIHOCT
0/1a0paHuX HUTPOAPOMATUYHHUX EKCIIII03HBA;

e Jlepunuiie Be3y usmel)y mpupose, jaunHe ¥ reoMeTpuje XaIKOTeHUX U MHUKTOTEHUX
WHTEpaKIMja ¥ BPEIHOCTH IapaMerapa KoOju YKa3yjy Ha JIeTOHaOHIIHOCT
HUTPOAPOMATUYHUX BUCOKOCHEPTETCKUX MOJIEKYJIa;

e Ilpennoxu mpaBuwiIa Koja MOTY JOTNPUHETH  palMOHAIHOM  JHU3ajHUpay
BHCOKOEHEPreTCKMX MaTepHjajia ca CMambeHOM JeToHAOuIHOoUIhy U 3a/10BoJbaBajyhoM
edukacHouhy.

OueknBaHU pe3yNaTaTH OBE AUcepTalyje uMajy GyHIaMEHTAIHU U MOTEHIMJATHO IPUMEHEHN
3Ha4aj. @yHJaMEHTaIHU JOIPUHOC OTJIe/Ia Ce y CUCTEMATCKOM Pa3yMeBamby YJIOTe XaJIKOT€HUX
W THUKTOT€HMX HWHTEpakiHja Yy CTPYKTYpHO] OpraHu3audju | JAeTOHAOMJIHOCTH
HUTPOAPOMATHYHUX BUCOKOEHEpreTckux Mojsekyna. [locebaH 3Hauaj umahe yTBphuBame
oJlHOca u3Mel)y HeKOBaJIEHTHUX MHTEpPaKIMja, T€OMETpHje HUTPO Ipylla, jaunHe HajcinaOujux

XCMI/IjCKI/IX B€3a, pacrnoacic CICKTPOCTAaTUIKOT HOTeHLII/IjaJ'Ia U JApYyrux HWHAUKATOPA



neronabmiHoctu. Ha oBaj Haunn Ouhe nomymeHo noctojehe 3Hame 0 hakTopuma Koju yTuay

Ha CTAOMIIHOCT U OCETJbUBOCT HUTPOAPOMATHYHHUX CKCIIJIO3UBA.

[Ipumemenn 3Hauyaj MCTpakWBama orjena ce y MoryhHoctu na ce noOWjeHH pe3yiTaTu
HCKOPUCTE Kao OCHOBAa 3a palMOHAIHHUJE IIPOJEKTOBAKE HOBUX BHCOKOCHEPTETCKHX
Mmatepujana. JlehuHucameM yTHIaja XadKOTEHMX ¢ NHHUKTOTGHUX HHTEpaKnuja Ha
neroHaOmiHOCT Omhe Moryhe mpemioXUTH CMEpHHUIE 3a JAW3ajH MOJIEKYJda M KPHUCTAIHUX
¢dbopmu Koje OM MMasie OBOJEHUjU OAHOC M3Mely edukacHocTH 1 oceTspbrBOCTH. OBaj aCIeKT
je oj1 moceOHOT 3Havaja 3a pa3Boj 0e30eTHUjUX BUCOKOCHEPTETCKIX MaTepHjaia, KOJI KOjuX je
[IUJb TIOCTU3akE 33]J0BOJhaBajyNUX JETOHAIMOHNUX KapaKTEPUCTUKA Y3 CMAmEHy OCETIJBHUBOCT
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I'. 3JAK/bYYAK

Komucwuja cmaTpa na je mpeuiokeHa TeMa HaydHO 3aCHOBAaHA M OIpPaBlaHa, Kao W J1a je y
CKJIaJly Ca aKTYEIIHUM CBETCKMM HCTPaXMBAYKUM TOKOBHMA y 00JAaCTH OMILITE U HEOPTaHCKE
XeMHje, KBaHTHE XeMHJe U XEMH]je BUCOKOEHEPreTCKUX Marepujana. Q4ekyje ce na pe3ynrartu
OBOT HCTpaXMBama TMpYXKe 3Ha4YajaH JONPUHOC pa3yMeBamy YTHIAja XAJIKOTCHHX U
MTHUKTOTCHUX WHTEpaKIHja Ha JIeTOHAOWIIHOCT HHUTPOAPOMATHYHHUX EKCIUIO3MBA, Kao W
pacBeT/baBamby Be3e u3Mel)ly HEKOBAJCHTHHX WHTEPAKIWja, CTPYKType MOJEKyl1a u
HaJBaXHUJUX UHAMKATOpa AeToHabuimHocTu. [loceban nonpuHoc ucTpaxkuBama oryenahe ce y
CHCTEMATCKO] aHAIM3H WHTEPMOJIEKYJICKAX U HHTPAMOJIEKYJICKUX XaIKOTCHUX U ITHUKTOTEHHIX
WHTEpaKIHja y KPUCTATHUM CTPYKTYpaMa HUTPOAPOMATHIHUX BUCOKOEHEPTeTCKIUX MOJICKYIIa,
Kao M y MPOLEHN KHUXOBOT yTHIlaja Ha €HEpPrujy IUCOIMjallije HajciabujuX XeMU]CKUX Be3a,
pacrioiely MOJIEKYJICKOT —eJIEeKTPOCTAaTHYKOT TOTEHIMjaja, TEOMETPHjY HHUTPO TpyIa,
Bubeprose unaekce u apyre mapameTpe 3Ha4yajHe 3a MPOIIEHY OCETJHUBOCTH M CTAOWUITHOCTH
oBUX MoJiekyna. McrpaxuBame he omoryhutn u 0osjbe pasymeBame Yiore KpUCTATHOT
MakoBama, MoJuMopdr3Ma U KOKpUCTATHUX (GOpPMH Yy TPOMEHU JCTOHAOMIIHOCTH
HUTPOAPOMATUYHUX EKCII03uBa. Ha 0CHOBY nmoOHMjeHUX pe3ynTara o4eKkyje ce AeUHUCAmE
CMEpHHUIIA KOje MOTY JOTPUHETH pPallMOHATHOM JAU3aJHUpaky BUCOKOCHEPTETCKUX MaTepurjaia
ca CMameHOM JeToHaOuHOomhy u 3a/10BoJbaBajyhom edukacHomrhy. V ckiaay ca 3aKkOHOM 0O
BHCOKOM oOOpazoBamy W Cratyrom Xewmwujckor ¢akynrera YHuBep3utTeta y beorpany,
cMaTpaMo J1a KaHAUIaTKHba UCIYHhaBa CBe MOTpeOHE yCIoBe 3a 000pemne u3paae JOKTOPCKe
mucepraije. Crora, Kommcuja mnpemnaxxke HacraBHo-nayunom Behy VYHuBepsutera Yy
beorpany — Xemwujckor ¢akynarera na nokropanay Jeiaenu M. MwudeB, mactep xemuvapy,
0100pu U3paay JOKTOPCKE AUCEPTAllH]je MO HaCJIOBOM:

,» | €OPHJCKO MPOYyYaBame yTUIlaja XaJIKOTeHUX U MHUKTOT€HUX UHTEPaKIIMja Ha IETOHAOMIHOCT
HUTPOAPOMATUYHMX €KCIIJIO3UBA™,

3a MeHTOpa ce npemanaxe ap Jyman BesskoBuh, Banpeanu npodecop YHuBep3uTeTa y
beorpany — Xemujckor akynrera. Crnucak pasoBa IpeyiokKeHOr MEHTOPA, U3 KOT ce BUAM Aa
ucnymaa yciaose u3 CTanaap/a 3a akpeuTalujy CTyIUjCKUX porpaMa JOKTOPCKUX CTyauja,
nart je y [Ipuory.
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