HacraBno-nayunom Behy YHauBepsurera y beorpany - Xemujckor dakynrera

Monum HacraBHo-HayuHo Behe YHuBep3urera y beorpany - Xemujckor ¢akynrera 1a MU
o100pu TpUjaBy TeMe AOKTOPCKE AWCEpTalfje MOoJ Ha3HBOM ,, TeopHjcko mpoyyaBame
yruuaja  N,N-qmxajoreHoaMuHO-rpyna Ha  CTPYKTYPY H  JIeTOHaIlHOHe

KapaKTePUCTHKE HUTPOAPOMATHYHMX jeInbermha”.
Oo0pasnoxeme Teme:
1. Hayuna o6sact: Xemuja

¥Y:ika HayuHa o6JacT: OmnmTa 1 HeoOpraHcKa XeMuja
2. [IpenMeT HAYYHOT HCTPAKUBAA

[IpenMer Hay4HOT HMCTpakUBama MpPEIJIOKEHE TOKTOPCKE AMcepTaluje odyxBaTa
KBAaHTHOXEMHJCKO M  KpHcTamorpagcko mpoydaBame yrumaja npucyctBa N,N-
nuxanorenoamuno-rpyna (-NFz, -NClz, -NBrz, u -NI2) Ha cTpyKTypy, €IEKTpOHCKE WU
JIETOHAIIMOHE KapaKTEepPUCTHKE HUTPOAPOMATUYHUX €KCIUIO3UBA. Y OKBHPY OBE JOKTOPCKE
muceprauuje npoydaBahe ce yrtunaj mnpucyctBa N,N-aumxamoreHoamMHHO-Tpyna Ha
CTPYKTYpPY HHUTPOApOMAaTHYHHX MOJIEKyJa Ka0 M Ha TMAKOBame OBUX MOJIEKyNa Yy
KPUCTATHUM CTpyKTypama. OBO TOJpa3ymMeBa IpOydYaBame KaKO EKCIEPUMEHTATHO
oJipeheHnX KpUCTAIHUX CTPYKTYpa TaKO U CTPYKTypa J00UjEHUX MOCTYIIKOM ONTHMM3ALIN]e
reoMeTpHje NPUJIMKOM KBaHTHOXEMH]CKHX NpopauyHa. [Topen Tora, mpoyuaBahe ce yTuiaj
OBHX Tpyla Ha BPEIHOCTH MO3HATHX MHIUKATOpa JAETOHAOMIIHOCTH HUTPOAPOMATUYHMX
MOJIEKyJla Kao IITO Cy CHEpruje W TeoMeTpHje TpaHMYHUX OpOuTana, MOJEKYJICKH
€JIeKTPOCTATUYKH TIOTEHIIMjaJI, EHEePrHje JUCOLHMjalHje Hajcaabujux XEMHUJCKHX Be3a y
MOJIEKYJIMMa, BpeAHOCTH BuOeproBux mHAEKca M HapUUjaIHUX HaeJeKTpucama Kao U
€Hepruje HeKOBAJICHTHUX MHTEPaKIMja KOje MOTY Jla yTUUY Ha CTPYKTYpY OBUX MOJIEKYJIa.
Konauno, 6uhe nmpoydaBaHe IeTOHAIIMOHE KapaKTEPHCTUKE HUTPOAPOMATHIHUX MOJIEKYJIa
ca AMXaJoreH0OaMHHO CYTICTUTYEHTHMA ca (POKyCcOoM Ha TorioTama popMupama u Op3uHaMa
u npuTHcuMa AetoHanuje. OBe BpeqHocty he OuTH obOjalimeHe y KOHTEKCTY MPeTXO0HO
ypal)eHUX aHalu3a CTPYKTYPHUX U €JIEKTPOHCKHX CBOjCTaBa IMpOydaBaHUX Mojekyna. Ha
OCHOBY pe3yJiTaTa KBAHTHOXEMHjCKUX MpopadyHa M aHAJIM3€ T€OMETPHjCKUX Mapamerapa
U3 KPUCTAIHHUX CTPYKTypa W ONTHMH30BAaHHMX T'eOMeTpHja Omhe MCIuTaHE JETOHAIMOHE
kapakrepuctuke N,N-1uxanoreHoaMMHO-TpyIa Kao MOTEHIUjaIHUX eKCI1030¢opa, anu u

yTUIAj MPHUCYCTBA OBUX TIpyla Ha JCTOHALMOHE KapaKTEPUCTHKE HHUTPOAPOMATUYHHMX



MOJICKYIJIA.

3. OcHOBHE XHIIOTE3€

Pa3Bujame HOBMX BHCOKOCHEPIeTCKHX MaTepujalia ca yHarpeheHuM JeTOHaImoHUM
KapakTepucTUKaMa je y (GOoKyCcy OpOjHMX EKCIIEPUMEHTATHUX M TEOPUJCKUX CTyaAhja y
nocieawuM genenujama. [1-3] Tlox neTOHAMOHUM KapakTePHCTHKAMa YIrIIABHOM Ce
NOJpa3yMeBajy ABe rpyle ocoOMHa eKCIUIO3MBa: JeTOHAIMOHE nepdopmance (edukacHocT)
U JeTOHAOMIHOCT (OCET/BUBOCT) BUCOKOCHEPIETCKOI MaTepujajia y OJHOCY Ha pPa3jInduTe
CIIOJbHE CTUMYJaHCe (MEXaHWYKU YAap, CJCKTPUYHA BapHUIlA, TOIUIOTA, 3paucHe).
EdukacHoct neronanmje ce rnpe cBera orjiena y opsunu (D) u nputucky (P) neronanuje. 3a
NPOIICHY BPEIHOCTH Op3MHE M MPUTUCKA JETOHAIMje KOPUCTE Ce MaTeMaTH4Ke pejaluje
nonyt Kamer-Ilejkoocorux (Kamlet-Jacobs) jennaurnna koje aajy moysmane Bpeanocta D
u P 3a ekcruio3uBe Koju ce cacToje M3 YIrJbeHHKA, BOJIOHHKA, a30Ta M KuceoHHka. [3] 3a
€KCIUIO3MBE KOjH CaJIp>Ke AOAAaTHE aTOME MOCTOje M EMIIMPH)CKHU IpUIarojeHe Bep3nje OBUX
jennaunna. [4] C apyre cTpaHe, 1eTOHAOMIHOCT €KCIUIO3MBA j€ MHOT'O TEXKE MPEIABUICTH H 32
cBeOOyXBaTHE aHAJM3e OBE BpPCTE c€ KOMOMHY]y pe3yJTaTH NpopauyHa EJIEeKTPOHCKHUX
KapaKTepUCTHKA BHCOKOCHEPTeTCKOI MOJeKysa (eIeKTPOCTaTHUKU MOTEHIMjal MOJIEKYIIa,
EHepruje JucolMjaluje Hajciaduje XeMHJCKE Be3e, CHEpruje TPaHUYHUX OpOuTaia,
napiyjajHa HaeJIeKTpUcama Kao M J0JaTHE OCOOMHE YKOJMKO je TOTpeOHO) ca aHaIN30M
reOMETPHjCKE CTPYKTYpE MOJIEKYa KOja MOXe Ja YKaxke Ha moBehaH HarmoH y MOJIEKYJTy WU
Ha cTepHa 0/I01jama K0ja MOTY Jla YTUYy Ha BUCOKY OCETJHHBOCT. [5]

[TpunrkoM AuM3ajHUparma BUCOKOSHEPTETCKUX MOJIEKYJIa TEXH CE MOCTU3aly BHUCOKE
e(pUKACHOCTH M HHUCKe JAeToHaObuimHocTU. MelhyTum, Mosekyle KOju HMajy OBaKBe
KapaKTepUCTUKE j€ BeOMa TEIIKO TU3ajHUPATH jep MOCTOjU TPEH] MOopacTa OCETIHUBOCTH
BHCOKOEHEPIreTCKUX MOJIEKyJla ca MopacToM epUKacHOCTH jaeToHaiuje. OBO je moceOHO
uspaxeno y cinydajy kinacuuHnx CHNO-ekcmo3uBa (€KCIUIO3UBH KOjU CE cacToje H3
yIJbE€HHKA, BOJIOHNKA, a30Ta U KHCEOHHKA) ITOMYT HUTPOAPOMAaTHYHUX MOJIeKya. Pa3mosu 3a
HaBeJIeHY I10jaBy jOII yBEK HHCY JIOBOJbHO pa3jallllbeHH ajld MOCTOjH KOHCEH3YC J1a OBOM
TPEHY JOTNPUHOCH YMIbEHUIIA 13 U AETOHAOMIIHOCT U €(pUKACHOCT HAaBEJCHUX EKCIUIO3MBa
3aBHCE O]l HEKOJIUKO 3ajeJHMYKHUX (akTopa Mel)y Kojuma Cy TOIIIOTa peakiuje, rycThHa
KpHCTaja U MPUCYCTBO HEKOBAJCHTHUX WHTEpaKiuja. [5]

Jeman on HaumHa na ce mpeBasuhe oBaj mpoOiieMm je Pokycupame Ha HEKJIaCHYHE

BUCOKOEHEPIeTCKE MOJIEKYJIe IMOIYT OHUX KOjH Yy CBOM CacTaBy MMajy CYINCTUTyEHAaTe ca



xamoreHuM eneMenTuma. [6,7] Beh ayro je mosmaro ma oprancku mosekymm ca N,N-
nrIyopoaMHHO-TPYIIOM TOKa3yjy HM3BECHE BHCOKOCHepreTcke kapakrtepuctuke. [8] C
Jpyre cTpaHe, IPUCYCTBO XaJIOTEHUX €JIeMEHATa Y BUCOKOCHEPTeTCKHMM MOJICKYJIMMa YNHU
OBE MaTepujaje MOTSHIINjTHUM OHOIIIHUM areHCHMa KOjU MOTY J1a C€ KOPUCTE 3a CaHaLlUjy
TepeHa HaKOH IMOTeHIjalHe yrmoTpebe Owuonomkor opyxja. [9] Hasemene N,N-
TUQIIyOpOaMHHO-TPYIIE, 32 Pa3JIUKy OJf HUTPO-TPyIa, HE TEKE IUIAHAPHOM pPACIoOpeny y
OJTHOCY Ha apoOMaTW4YHH MPCTEH, IITO TOBOAM 10 Apyrauvjer odpacia HEKOBAJIECHTHOT
BE3MBamka U 0/I0Mjamka Y KPUCTAIHO] PEIICTKH Y OJHOCY Ha OHE KOjH MOCTOje Y KIACHYHUM
HUTPOAPOMATHYHHUM CTPyKTypaMa. OBO HajJaJbe yTUYE Ha TYCTUHY KpPHCTaja ajild M Ha JIPyre
dakTope oJ KOjuX 3aBHCU €(PUKACHOCT U IETOHAOMIHOCT €KCILIO3UBA, MOMYT AedopMaliije
HajCIa0UjuX XeMHjCKUX Be3a y Mosiekyiny. [lopexn tora, N,N-audryopoamuHo-TpyIie 10Boie
0 crnenuuIHOT o0paciia pacrojelie eIeKTPOCTATUYKOr IOTCHIMjalla [0 IOBPIIUHU
MOJICKYJIa KOjU 3Ha4ajHO YTHYE Ha JIETOHAOMITHOCT BUCOKOCHEPreTcKuX marepujaia. OBo je
0ol ToceOHe BaXXHOCTU Yy clydajy KomOuHOBama HUTpo- Hu N,N-mudmyopoamuno
CyNICTHTyeHaTa jep OWM THME MOIJI0O Ja Cc€ TOCTHTHE (PHUHO TMOJelIaBamkbe Kako
JIETOHAOMIIHOCTH, TaKO M €(PUKACHOCTH OBAKO JTM3aJHUPAHUX €KCIUIO3HBA.

U1 nopen mocrojama 10Ka3a 0 BUCOKOEHEPTeTCKUM KapaKTepUCTHKaMa apOMaTHYHUX
monekyina ca N,N-audayopoamMuHo cyncTUTyeHTHMA, OBa KJjlaca JeJUbEHha je BeoMa Majo
npoy4yaBaHa Yy KOHTEKCTY BHCOKOCHEPTeTCKMX Marepujana. JlomaTHo, JeTOHalnoHe
KapaKTepUCTHKE jenuiberba ca Apyrum N,N-auxanorenamuro-rpymnama (-NCly, -NBr2, u -N1y),
Ka0 ¥ ca KOMOMHAIMjoM pa3nuautor Opoja HuTpo- 1 N,N-auxanoreHaMMHO-TpyTa roToBoO J1a
YOINIIITE HUCY MTPOyYaBaHEe HUTH OMHCAHE Y JINTEPaTypH.

VY oxBHpY OBe TOKTOpcKe aucepranuje Ouhe mpoydaBan yrtuiaj npucyctBa N,N-
JXAJIOTEHAMHHO-TPYTa Ha e()UKAaCHOCT M JIETOHAOMIHOCT HUTPOAPOMATUIHHUX MOJIEKYIIa.
[TocebHo he O6uTH pazmarpaHM yTHIaju IPUCYCTBA OBUX Ipyla Ha CTPYKTYPY MOJIEKYIa,
oOpaciie HEKOBAJICHTHUX MHTEPAKIMja Kao M YTUIA] HAa €HEepruje HajcaaOujuxX XEMM]jCKHX
B€3a, TPAHWYHHUX OpOWTANIa W PACHOJENY ENEKTPOCTATUYKOT TOTEHIIMjala Ha TIOBPIIUHHU
MoJiekyia. Ha oCHOBY pe3ynTara TEOpHjCKUX HCTpaXMBama CIPOBEICHUX Y OKBHPY OBE
nuceprandje Ouhe mpemiokeHe CTPYKTYpe HOBHMX BHCOKOCHEPIeTCKHMX MOJIEKyJa ca

CMambeHOM JieToHaOmnHomhy 1 3a10BoJbaBajyhom eduxacHomhy.

4. In/b ucTpakuBama U 0YEKMBAHU Pe3yJITaTH

[{usp uctpakuBama koja he OMTH CIIPOBEJEHA Yy OKBHPY IMpPEIJIOKEHE JOKTOPCKE



JUcepTalyje je CUCTEeMaTCKO MpoyvaBame yTulaja npucycrsa N,N-quxanioreHaMuHO-TpyIa
Ha CTPYKTYPHE U €JIEKTPOHCKE KapaKTePUCTHKE HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKYNIa KOje YTHUY

Ha JICTOHAIIMOHA CBOjCTBA OBAKO JM3ajHUPAHUX BUCOKOCHEPIETCKUX MaTepHjaa.

VY npBOM jAeny UCTpakuBama Ouhe mpoydaBaHe TE€OMETpPHUje 0 caja CHHTETUCAHUX
HUTPOAPOMATHYHUX MoJieKyna ca N,N-IMXaJloreHaMHHO CYICTHTYSHTHMa 3a KOje Cy
JIOCTYITHE KPUCTaJIHE CTPYKType. Y OKBHPY OBe aHanu3e Ouhe maeHTU(GUKOBaHN Hajuenihu
o0paciy HEKOBAJICHTHUX MHTEPAKIMja y KPUCTATHUM CTPYKTypama OBHX MOJIEKYJa Kao U
yrunaj N,N-IuxanoreHaMHHO-Tpyla Ha reoMeTpujy HuTpo-rpyma. Iloce6Ho he Outm
poydaBaHe €BEHTYaJIHE OJ00jHE MHTEpaKiuje u3Mel)y oBe JBe BpCTE CYICTHTYyEHATa jep
TakBe HMHTEpakldje MOry aa AoBeny no Aedopmanuje u cinabbema C-NO, Bese umje

pacKugame je YCCTO IIPBU KOPAK y MIPOLECY I[eTOHaI_II/Ije HUTPOAPOMATHYIHUX MOJICKYJIA.

VY npyrom ey uCTpakuBama IJIAHUPAHO j€ JIeTaJbHO KBAaHTHOXEMHU]CKO MPOYYaBambe
reoMeTprja M EJEKTPOHCKHUX KapaKTEPUCTHKAa HHUTPOAPOMATHYHHX MoyeKyna ca N,N-
JXAJIOTEHAMHHO CYICTHTyeHTUMa. ['eomerpuje HUTpoapoMaTndHux Mosekyna ca -NFz, -
NCl2, -NBr2, u -Nl; cynicturyentrma 6uhe onTUMH30BaHEe W aHATM3UpaHEe. Y OKBHPY OBE
aHanmu3e ¢okyc he OMTH Ha HEKOBAJEHTHUM Be3aMa M CTEpPHUM OJ0HjamuUMa Koja Cy
NPUCYTHA y CTPYKTypama OBUX MOJIEKYJIa M KOja OM MOTJIa J1a yTU4y Ha FbHIXOBE IETOHAI[OHE
KapakTepucTtuke. Pesynraru oBux ananmuza Ouhe ynopehenu ca anain3om eKCriepuMEHTAITHO
onpeheHnx reoMeTprja HaBeIEHUX MOJIEKYJIa y KpUCTATHUM CTPYKTypama. 3a ONITUMHU30BaHe
reoMeTpuje IpoydyaBaHMX MoJIeKyna Owhe wW3padyyHaTe BpEAHOCTH HAajIO3HATHJUX
WH/IMKaTOopa NETOHAOWIHOCTH Kao HITO Cy €HEpruje TpaHWYHUX OpOWTana, MapiiyjaiHa
HAEJIEKTpUCamba, MOJIEKYJICKH €JIEKTPOCTaTUUYKM MOTEHLHJaJ M €Hepruje Hajciadujux
XEMH]JCKHX Be3a Yy MOJIEKYIMMa. BpeTHOCTH eNeKTpOCTaTHUKOr MOTEHIMjalla y HEHTPAITHUM
peryjama MOJIEKYJICKEe MOBPIIMHE CYy MOCEOHO KOPHCHE 3a MpPOLEHY JeTOHAOWIHOCTH,
uMajyh y BHy Ja jaKO TIO3UTHBHO HAEJIEKTPHUCAIE y CPEIUIIBLUM pErrjama MOJIeKyJia
yKa3yje Ha BUCOKY JIETOHAOMIIHOCT Y OJJHOCY Ha MEXaHWUYKH ynaap. Ha ocHOBy pesynrara
KBAaHTHOXEMM]JCKUX MpopauyHa Ouhe W3BeIeHM 3aKk/bydlld O yTHLAJy mnpucyctBa N,N-
JMXAJIOT€HAaMHHO Tpyla Ha HaBeJeHE MHIUKATOpE JETOHAOMIHOCTH HUTPOAPOMATHYHHUX

MOJIEKYJIa.

VY 1pehem nmeny uctpaxuBama Ouhe M3padyHaTe BPEIHOCTH Op3WHE W TPHUTHCKA
JeTOHaIMje 3a onxabpaHe HHUTpoapoMaTHyHe Mojekyne ca N,N-muxanoreHaMHHO
CYIICTUTYEHTUMa Kao U BPEIHOCTH TOIUIOTa (hopMHUpama OBUX MOJEKyla Koje ce Takohe

KOpUCTE 3a MpOIEeHY naeToHanuoHux mnepdopmancu. [lopen osora, 6uhe u3pauyHare u



BPCAHOCTHU 0ajaHca KMCEOHMKA 3a CBE UCIIUTHBAHE BHCOKOCHEPI'CTCKE MOJICKYIJIC.

Ha ocHOBY pe3yirara aHalu3e KpPUCTATHHX CTPYKTYpa M KBAaHTHOXEMH])CKHX
npopauyHna 6uhe cucremarcku onucan ytunaj N,N-nuxasorenaMuHo rpymna Ha e(uKacHOCT

u [[GTOHa6I/IJIHOCT HUTPOAPOMATUYHUX CKCILJIO3MBA.

5. MeTtoae ncrpakuBama

Kpucranue crpykType Maiamx OpraHckux Moisiekyiaa ca N,N-muxasoreHaMuHO
cyncrutyentuma Ouhe npeysere u3 KemOpuuke 6aze crpykrypuux momaraka (Cambridge
Structural Database — CSD). Ananu3om kpucranorpadckux rnojaaraka ouhe uneHTGUKOBaHU
o0Opaciy HEKOBAJICHTHOT BE3WBama Yy KPUCTATHUM CTPYKTypaMa OBHX MOJIEKyNa, ca
noceOHNM (HOKYCOM Ha CTPYKTYpe HUTPOApOMAaTUYHUX MoJieKkyna ca N,N-1uxanoreHaMuHo
cyncrutyentuma. JleraseHo he Outh aHanu3upaHe BpeJHOCTH yriioBa u3mel)y paBHH HUTPO-
rpyne Koja ce Haimaszu y cyceactBy N,N-IuxaloreHaMHHO-TPYI€ W paBHH apOMAaTHYHOT
IpCTeHa, ¢ 003UPOM J1a BEJIHMKa OJICTYNama O]l IJIAHAPHOCTH M3Mel)y OBHX paBHH 3HA4ajHO
yTU4y Ha MOpacT JeTOHAOMJIIHOCTH HHUTPOApOMATUYHMX MoJsiekyna. buhe uzpauyHate u
aHanmu3upane XwupumdengoBe Mame 3a CBe  H3JBOjeHE KpPHCTaIHE CTPYKType
HUTPOAPOMATHYHUX MoJeKynda ca N,N-IuxajsoreHaMHHO CYINCTHTyeHTHMa. Ha ocHOBY
aHayiM3e Kpucrajgorpadckux mogaraka Ouhe paszjammen yrtumaj N,N-nuxanorenamuHo
CYIICTUTyEHaTa Ha TeOMETPHjy HUTPO-TPYIla Y OBUM MOJIEKYIHMA.

OntuMu3zargje reoMeTpuje Mosekyna 6uhe pahene kopuihemeM MeTo/1a 3aCHOBAHUX
Ha Teopuju QyHkimoHana rycruHe (Density Functional Theory — DFT). Ontumu3oBane
reometpuje Ouhe aHanmm3upaHe ca moceOHUM (PoKycoMm Ha oOpaciie HEKOBAJICHTHHX Be3a U
CTepHHX O0/0HMjakba y OBHUM MOJIEKYyJIHMMa. 3a moTpebe oBe aHanuse Ouhe pauyHaTte H
BU3YEIM30BaHe MOBPIIMHE KapaKTepUCTUUHE 3a oapelheHe HekoBasieHTHe KoHTakTe (Non-
Covalent Index Plots — NCI).

[TpuMeHOM KBaHTHOXEMH]CKHX IpopadyHa M TpopadyyHa 3acHOBAaHHMX Ha TEOPHjU
¢ynkmonana rycrune (Density Functional Theory — DFT) 6uhe u3pauynate BpemHoCTH
MO3HATUX MHJUKATOPa AETOHAOMITHOCTH Kao IITO Cy €HEprije AUCOLMjallje Hajciabuje Be3e
y MOJIEKYJTy, €Heprije rpaHuyHuX opOuTana, Bubeprosu mHaekcu 3a Hajcaabuje XeMHjcKe
Be3e, NaplMjalHa HAeNEeKTPUCAka aTOMa M BPEIHOCTH MOJIEKYJCKOT EJIEKTPOCTATHYKOT
NOTEHIIMjajia y IEHTPATHUM JIeJIOBUMA TOBPIIMHE UCIIMTUBAHUX MoJieKysa. OBe BpeIHOCTH

O6uhe wu3payyHate 3a HHM3 HHUTPOAPOMATHYHMM MoJiekyna ca N,N-auxasoreHaMHHO



cyncturyentuma (N,N-mudayopamuno-2,4,6-tpunutpobenser, N,N-auxiopamuao-2,4,6-
TpuHuTpoOeH3eH, N,N-mubpomamuno-2,4,6-tpuaurpodenser, N,N-aujomamunHo-2,4,6-
TPUHUTPOOEH3EH, U IPYTrd HUTPOAPOMATUYHH MOJIEKYJIM KOjU Y CBOM cacTaBy canapxke N,N-
nuxanoreHamuHo-rpymne). [lopex Tora, Ouhe u3padyHare BpeJHOCTH HaBeICHUX HHIUKATOPA
JETOHAOMITHOCTH | 32 apOMaTUYHE MOJIeKYIie Koju caapike N,N-1uxanoreHaMiuHO-TPpyIIe ajln
HE W HUTPO-TPYIlE, KA0 M 32 caMe HUTpoapoMaTuuHe Mouiekyie 6e3 N,N-muxaioreHaMiuHO
cyncrutyeHara. Ha ocHoBy mopehema pesynrara 1o0UjeHUX 3a OBE Tpyre MoJieKyna Ouhe
nporewed  yrunaj  N,N-auxamoreHamMMHO ~ CYNCTHTyeHaTa  Ha  JIETOHAOMIIHOCT
HUTPOAPOMATHYHHUX MOJICKYIIa.

EdukacHocT nperoHamnuje HMCIUTUBAaHUX MoJeKyla Ouhe omucaHa Kopuiihemem
BPEIHOCTH TPHUTUCKAa M Op3uHE JeToHanuje, koje he OWTH wm3padyHare KopHIIhemeM
moupurkoBarnx Kamier-11ejkoOCOBHX jeHAUMHA W APYTUX SMITHPHjCKUX peTalrja Koje
ce MOry NpUMEHHUTH Ha OBe cucrteMe. Tomiore gopmupama Mojekyida Ouhe pauyHare
NPUMEHOM CEMUEMITUPHU)CKUX METO/A.

Csu kBantHoxemujcku U DFT mpopauynn O6uhe pahenu xopumhemeM mporpamMckor
nakera Gaussian09. IMperpara KemOpuuke 0a3e cTpykTypHHX MojaTaka Ouhe ypalena
kopuithewem codrepa ConQuest. 3a moTpebe ceMHEMIUpPUJCKUX TpopadyHa Ouhe
kopuuthen nporpam Mopac. ITo notpedu, 6uhe kopuntheHn U APyru NporpaMu 3a aHaIU3e
KPUCTATHHUX CTPYKTYpa U TEOPHjCKE MpOpadyHe.

KomOunoBamem pesynrara kBanTHoxemHjckux u DFT mpopauyna ca pesynratuma
aHaJIM3€ KPUCTATHUX CTPYKTYpa HUTPOAPOMATUYHUX eKcIulo3uBa ca N,N-IuxaaoreHaMuHO
CYNICTUTyeHTUMa Ouhe KBaHTUTATUBHO M KBAIUTAaTHBHO ojpeheH ytunaj mpucyctBa N,N-

JAUXAJIOTCHAMHUHO-TPYIIC Ha J€TOHAIWMOHE KAPAKTCPHUCTUKE HUTPOAPOMATUIHNX MOJICKYJIA.
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