Xemujcku pakynarer YHUBEP3UTET Y BEOTPAY

Bpoj 3axresa: 384/5 Behe nayyHux o6nacTu mpUpOJHUX HAyKa
natym: 9. 7. 2026. roguHe

3AXTESB

3a JaBame CarJIaCHOCTH HA OJUIYKY O IPUXBAaTalky TeMe JOKTOPCKe aucepranuje
U 0 oApehuBamy MEHTOpA

Mosumo 1a, cxoaHo unany 48. cr. 5. tau 3. Craryra Yuusepsurera y beorpany (,,] TacHUK YHUBep3utera“ op.
201/2018, 207/2019, 213/2020, 214/2020, 217/2020, 230/21, 232/22, 233/22 u 236/22), nare

CarJIaCHOCT Ha MpEAJIOr TEME JOKTOPCKE I[PICCpTaIII/IjC:

»€OpPHjCKO TMpoyYaBame YTHIAja XAJKOTeHHX W NHHUKTOTeHHX HWHTEPaKOHja Ha
JeTOHAOUITHOCT HUTPOAPOMATHYHMX €KCIJIO3UBA”

HAVYYHA OBJIACT: Xemnja — Onmra 1 HeOpraHcka xemmja;
NOAALI O KAHANJATY:
1. me, uMe jeTHOT poAMTEeha U MPE3UMe KaHanuIaTa;

JEJJEHA (MJINJA) MUYEB
2. [IpenxoaHo 00pa3oBame (Ha3WB U ceaUINTE (DaKyNTeTa, CTYIUjCKUA IPOTPaM):

YHUBEP3UTET Y BEOI'PAJY - XEMUJCKHU ®AKYJITET; MACTEP XEMHNYAP
3. Tonuna aumnomupama: 2021,

4. l'oguna ymica Ha gokrtopeke cryauje: 2022.
5.Hasus cryaujckor nporpama 1okropckux cryauja: XEMHUJA

6. Jlarym moHOIIIEHa TpUjaBe TeMe ToKTopcke aucepramyje: 20. 5. 2026. roquHe
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IHOJALI1 O MEHTOPY:

Nwme n npesume menropa: 1P IYIIIAH BEJbKOBU'h

3Bame: Banpemnu npodecop YHauBepsurera y beorpamy — Xemujckor dakynreTa

Crncak pajioBa Koju KBaTU(QUKY]y MEHTOpa 3a Bol)ermhe IOKTOPCKE TUcepTalyje:
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https://doi.org/10.1039/D1CE00854D

3. Veljkovi¢, 1. S.; Kreti¢, D. S.; Veljkovi¢, D. 7., Geometrical and energetic characteristics of
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3383-3390.

https://doi.org/10.1039/D1CE00129A

4. Kreti¢, D. S.; Veljkovi¢, 1. S.; Punovi¢, A. B.; Veljkovié, D. 7. Chelate Coordination
Compounds as a New Class of High-Energy Materials: The Case of Nitro-Bis(Acetylacetonato)
Complexes. Molecules 2021, 26, 5438.

https://doi.org/10.3390/molecules26175438

5. D. S. Kreti¢, V. B. Medakovi¢, D. Z. Veljkovi¢, How Do Small Differences in Geometries
Affect Electrostatic Potentials of High-Energy Molecules? Critical News from Critical Points,
Crystals, 2022, 12(10), 1455.
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VY ciydajy MEHTOpPCTBa JAMCEpTaldje Ha JOKTOPCKHM CTyIujamMa y TPYNaluju TeXHUYKO-TEXHOJOIIKUX,
MIPUPOTHO-MATEMATHIKAX W MEIUITMHCKUX Hayka MEHTOp Tpeba ma mMa Hajmame Tpu pana ca SCI, SSCI,
AHCI unu SCle mucte, kao u Math-Net.Ru mucre.

VY ciaydajy MEHTOPCTBa AWCEpTallije Ha JOKTOPCKUM CTyaWjaMa y TPYHalju APYIITBEHO-XYMaHHUCTUIKUX
HayKa MeHTOp Tpeba /a UMa HajMame TPH pajlia ca peJeBaHTHE JHCTe HayyHHuxX yaconuca (PeneBanTHa naucra
HayuHux dacommca ooyxsara SCI, SSCI, AHCI u SCle nucre, kao u ERIH nucty, nmucty gacomuca koje je
MUHHCTapCTBO 32 HAyKy KiIacHpUKoBaNO kao M24 u fmojaTtHy JHCTY 4Yacomuca Kojy he, Ha mpeasior
YHHUBEp3UTEeTa, JoHeTH HanuoHanmHu caBeT 3a BUCOKO oOpasoBame. IloceOHO ce BpenaHyjy u MoHorpaduje
Koje MuHncTapcTBO Hayke Kiracupukyje kao M11, M12, M13, M14, M41 u M51.).

ObaBemtaBamo Bac aa je HactaBHo HayuHo Behe Ha cemnunm oxpxkanoj 9. 7. 2026. ronuHe pa3MoTpUiIo
NPE/UIOKEHY TeMy W 3aKJby4HiIo Jla je TeMa IoJ00Ha 3a W3paay INOKTOPCKE IHCepTaluje jep CaapiKH
OpUTHHAIHY W7Ejy U JIa je O] 3Hauaja 3a pa3Boj HayKe, IPUMEHY BEeHUX Pe3yNTaTa, OJHOCHO pa3BOj HAydHE
MUCJIH YOIIIITE.

JEKAH XEMUJCKOI' ®PAKVIITETA

npod. np ['opan Pornuh
[punor: 1. Oxyka o mpuxBaTtamy TeMe u oJpehiuBamy MeHTOpa
2. U3Bemraj Komucuje o olieHr Hay4He 3aCHOBAHOCTH TEME JIOKTOPCKE JICepTallje
3. EnexTpoHCcKa Bep3uja
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384/4
Ha ocnHoBy unana 46. Craryra Xemwujckor ¢akynrera u unanHa 23. IlpaBuinHuka o
JOKTOPCKUM aKaJIeMCKUM CTyJujamMa Ha YHuBep3utTeTy y beorpamy — Xemujckom Qaxynrerty,
HacraBHo-HayuHO Behe Xemujckor akynrera je gana 9. 7. 2026. ronune noneno cienehy
OdJJdYKY

Yau 1.

ITpuxBata ce wusBemra] Komucuje 3a oOLEeHy HaydyHE 3aCHOBAHOCTH TEME JOKTOPCKE
muceprauyje Jeaene (Mnuja) MuueB, MacTep XeMu4apa, 0] HACTIOBOM:

»€OPHJCKO TMpoyYaBame YTHIAja XAJKOIeHMX ¥ NHHUKTONeHMX MHTEpPaKnHMja Ha
AETOHAOMJIHOCT HUTPOAPOMATHYHHX eKCILI03UBa”

Yau 2.

CacraB Kommcwuje 3a momHomeme l3Bemtaja 0 OleHM HaydyHE 3aCHOBAHOCTH TeMe: AP
Ayman BesbkoBuh, Banpenuu npodecop YHuBepsutera y beorpany - Xemujckor ¢akynrera, ap
Becna MenakoBuh, nouent Yuuepsutera y beorpamy - Xemumjckor ¢akynrtera, Ap I'Bo3aen
Tacuh, BuiM HaydyHu capagHuUK YHuBep3urera y beorpany - MHcTuTyTa 3a HyKileapHE HayKe
,BuHYa* UHCTHTYTA 011 HallMOHATHA 3Ha4aja 3a PemyOnuky Cpownjy.

Yiag 3.
3a meHTOpa ce uMmenyje: ap Jdyman BesbkoBuh, Banpegnu mpodecop YHuBepsuteTa y

Beorpany - Xemujckor ¢akyirera.
Unan 4.

Omtyka cTyna Ha CHary JaHOM JIOHOIIEHaA.
Ymnan 5.

Onnyky, M3Bemraj komucuje W 3axTeB JOCTaBUTH HAJUIEKHOM OpraHy YHHBEp3UTETA.
Onnyky nocraButy wianosuma Komucuje, mokropanty u Apxusu Qakynrera.

JEKAH XEMUICKOI' ®AKVYIITETA

npod. np I'opan Porauh



YHUBEP3UTET Y BEOI'PAlY - XEMUJCKHU ®AKVYJITET
HACTABHO-HAYYHOM BERY

IIpeamer: M3Bemiraj o O1ieHN HayYHE 3aCHOBAHOCTH U OIIPABIAHOCTH MIPEIJIOKEHE TEME 3a
u3pany nokropcke aucepranyje Jeaene M. MuueB, Mactep xemuuapa.

IlomToBaHe KOJECTHHUIIE U KOJICTC,

Ha penoBnoj cennunm HacraBHo-HayuyHor Beha YumuBepsutera y beorpamy — Xemwujckor
dakynrera, onpxkanoj 11. jyna 2026. ronune (omtyka 06poj 384/2), uzabpanu cMo 3a 4IaHOBE
Komucuje 3a nogHouiewme H3BEIITaja O OLIEHM HAaydyHE 3aCHOBAHOCTHM M ONPaBAAHOCTU
IIPEUIOKEHE TeME 3a U3pally AOKTOpCcKe auceprauuje kanaunata Jeaene M. Muves, macrep
XeMuyapa, NpHjaBbeHe 0]l HAaclOBOM: ,, Teopujcko mpoydyaBame yTHIAaja XaJKOTeHUX U
NHUKTOTeHUX HMHTEPAKUMja HA JAeTOHAOWJIHOCT HUTPOAPOMATHYHHX ekciio3uBa“ Ha
OCHOBY TIOJJHETE JOKYMEHTAllMje, Ka0 W YBHJA y NOCAJAIlbH paja KaHIUIaTa, MOTHOCUMO
HacraBHo-nayunom Behy Xemujckor dakynrera crienchu:

MN3BEILITAJ

A. BUOTPA®CKHU IMOJALIN O KAHAUJIATY

Jenena M. MwuueB je pohena 13.02.1996. rogune y beorpany. OcHoBHy mkony ,IIpBa
oOpeHoBavyKa OCHOBHA IIKoJIa* 3aBpiimia je y OOpeHOBITy Kao yUeHUK reHepanuje. Hakon Tora
je ynucana M 3aBpUIWIa Cpemwy Koy ,] mMHazuja y OOpeHoBLYy*, IPUPOAHO-MATEMATUYKU
cMep.

Xemujcku ¢axkynter YHuBep3uteta y beorpany, cmep Xemwuja, ynucana je 2016. rogune u
murniomupana 2020. roauHe ca mpoceyHOM oneHoM 8,53. JIMmiaoMcKd pajl 1moJ Ha3uBOM:
,llopeheme  eNneKTpoCcTaTMYKUX IOTEHIUjajla  BUCOKOEHeprerckor Moiekyna 1,3,5-
TPUHUTPOOEH3€Ha M XeJIATHUX KOMIUIEKCa HMKIA, IIMHKAa U KobanTa“ ombpanmna je 2020.
roAMHEe 1IoJ MeHTOpCcTBOM Jip [lyiana BesbkoBuha.

Macrep cryamje 3aBpmmia 2021. roawmHe Ha MaTHYHOM (aKyITETy M HCTOM CMEpy ca
npoceunoM orenoM 10,00. Mactep pan moja Ha3sWBOM ,,YTHIQ] BEIWYWHE apOMATHUYHOT
CHCTEMa Ha KapaKTEepHUCTUKE HUTPOAPOMATUYHUX €HEPreTCKUX MOJIeKyJa“ og0paHuiia je moj
MeHTOpcTBOM Jp [lymana BesbkoBuha.

JlokTopcke cryauje Ha XeMujckoM ¢akynteTy YHuBep3uTera y beorpany ymucana je 2022.
TOJUHE.



Kao nacraBHuk xemuje y ,,IlosbonpuBpeaHo-xemujckoj* mkoiau y OOpeHoBIly, paauia je mecT
Mmecenu. Y nepuoay oxa 2022. no 2024. ronune, paauia je Kao onepaTuBHU HHKewmep y Ciryxou
3a XEMH]jCKY aHaJIM3y FOpHUBa M MpojyKara caropeBama y Tepmoenekrpanu Hukomna Tecna b,
rae je Owia aHra)KOBaHA Ha OJpKaBamky M OpraHm3alju paaa adopatopuje. tbene
aKTUBHOCTH Cy oOOyxBaTalle pajJ Ha KaJOpUMeTpuMa, CIpOBOhEHE TEpMOTrpaBUMETPH]jCKE
ananmmse (TGA), ucnuTuBame TOMUBOCTH TIETIENa, aHATTN3y XEMH]CKOT cacTaBa y30paka merena
npumeHoM XRF wmerone, oapehuBame canpikaja yribeHUWKa, BOJOHHMKA, a30Ta U CyMIopa
(CHNS ananmza), kKao U MpUIpeMy y3opaka, oOpamy pe3yaTrara u u3paay J1adopaToOpHjCKuX
U3BEIITaja, y3 CHpoBolherme KOHTpOJE KBATUTETa y CKJIaxy ca Baxehum craHmapauma u
MHTEPHUM IIpOIIeIypama.

On 2024. ronune, 3a1ociceHa je y 3Balby HCTPAXUBAU-TIPUIPABHUK y NHCTUTYTY 3a HyKJIeapHe
Hayke ,,BuHua® — MHCTUTYT 01 HanmoHaHOT 3Ha4aja 3a Penyonuky Cpoujy YHHBep3uTeTa y
Bbeorpany, nmon pykooactBom np I'Bo3nena Tacuha Ha MCTpa)kMBayKoj TEMH O]l HA3UBOM:
,,Pa3B0j ¥ UMIUIEMEHTAIFja HOBUX MaTepujaja, MeTo[a U MPOTOKOJIa Yy 00JIaCTH MPEBEHIH]E,
3amTuTe W epukacHor oaroopa Ha mnorteHnujanHe XbPH akuupente”. YV oxBupy
HayYHOMCTPAKUBAYKOT PaJia, CIPOBOJIH HCTPAKUBAKHA IIPUMEHOM KBAaHTHO-XEMHJCKHX METO0/1a
Ha OpraHCKa jeUbEeHmha, ca MOoceOHMM (POKYCOM Ha HHTPOAPOMATHYHE, BUCOKOCHEPIETCKE
MaTepujae.

[Topen HaydHOHMCTPAXKUBAUKOT pajia, YIECHUK je ABa Mel)yHapo Ha HCTpaXKMBadKa MPOjeKTa 13
nporpama HORIZON mon HazuBom: ,,Strengthening CBRNE Talent Development and Cross-
Sector Innovation for a Safer Future”, Grant no. 101217399 On 01.06.2025. u ,,Boosting
CBRNE Innovation in Southern CEE: Building a Resilient Ecosystem through Fostering
Academy-Industry Collaboration”, Grant no. 101214954 On 01.06.2025.

b. OBJAB/BEHU HAYYHHU PAJIOBU U CAOIILITEBA

Jenena U. Muues, (neBojauko PanoBanoBuh), koayTop je 1Ba HaydHa pada oOjaBJbe€Ha Yy
yacomucuma MeljyHapoJHOT 3Hayaja, OJl KOJUX J€ jemaH paa o0jaBjbeH Yy Bojehem
MelhyHapoaHoM daconucy kareropuje M21, a jenan y mehyHapogHOM Yacomnucy KaTeropuje
M?22. Tlopen Tora, ayTop je JBa CaOIIITEHa MPEICTaB/heHa Ha MehyHapOJAHUM HAyIHUM
CKYIIOBHMMA, O] KOJUX j€ JeIHO caomTemne kareropuje M33, a jeano kareropuje M34. Takohe,
KOayTop j€ jJeJIHOT MOIJIaBJba y MOHOTpaduju, OJHOCHO TEMAaTCKOM 300pHUKY, Kateropuje M14.

ORCID ID: 0009-0007-1555-796X
PanoBu y Bpxynckum 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

PanoBu y ucrakuyrum melhynapoauum yaconucuma (M22)



1. Ivana S. Veljkovi¢, Jelena I. Radovanovié¢ and Dusan Z. Veljkovi¢, 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)yHaApOIHOT CKyNa IITAMIIAHO Yy mejuuu M33

1. Radovanovié 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

Caonmrenwe ca me)ynapoanor ckyna mrammnaso y uzsoany M34

1. Radovanovié¢ J. L., Veljkovi¢ 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.

I[Mornassba y monorpagujama u reMaTckum 30opuuuuma M14

1. Tasi¢ G., Je€menica 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. OBPA3JIOXKEILE TEME

1. Hayuyna obaact: Xemuja

V:ika nayuna o6aact: Omniira 1 Heopraicka XxeMmuja

2. I[IpeamMeT HAYYHOT UCTPAKNBAKHA

[IpenMer HayyHOr HCTpa)KMBamba MPEIJIOKEHE JOKTOPCKE AucepTanuje odyxBaTa
KBaHTHOXEMH]JCKO M KPHCTAIOTPa(CKO MpoydyaBame YTHIIAja XaTKOTEHUX W MHUKTOTCHHUX
MHTEpaKIyja Ha JeTOHAOMIHOCT HUTPOAPOMAaTHYHUX EKCIJIO3UBA. Y OKBHPY OBE IOKTOPCKE
quceprandje ucnuTuBahe ce yTHIA] HEKOBAJIEHTHUX MHTEPAKlMja XaJKOTeHOT U
MHUKTOTEHOT TUIAa Ha HEKE O] HajBaXHHUJUX WMHAMKATOpa JETOHAOWMIHOCTH Kao IITO Cy
BpPEIHOCTH €HEpTHje AMCOLHMjalfje Hajcladuje Be3e y MOJEKyJIMMa HHUTPOAPOMATHYHUX
€KCIUIO3MBA, BPEIHOCTU TO3UTHUBHOI €JIEKTPOCTATUYKOr TOTEHLHUjaNa Yy IeHTPaTHUM

perujama MOJIEKYJICKEe MOBPIIMHE AW M T€OMETpHja HHUTPO Tpyle y OJHOCY Ha paBaH


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

apoMmatudHOT TipcTeHa. [loceOHa maxkma he Outn mocBeheHa aHAIM3U YTHIIaja XAJIKOTEHUX
U THUKTOTEHMX MHTEpaKl{ja Ha EHEPrujy AUcOLHMjalyje oJabpaHMX XEMHjCKHX Be3a
uMmajyhu y Buay na je muconmjanmja Hajcnaduje Be3e (YriIaBHOM YIJBEHHHK — a30T Be3a)
MOYETHH KOpaK y  HMHUIMUjallMju  Tpoleca  JIETOHAIMje  HUTPOAPOMATUYHHX
BUCOKOEHepreTckux mosekyna. [lopex tora, 6uhe mcnuran yTHilaj OBUX HEKOBAJICHTHHUX
MHTEpaKI¥ja Ha BPEIHOCTU EIEKTPOCTATHYKOT MOTEHIIMjajla Y HEHTPY HUTPOAPOMATUIHUX
MOJICKyJIa ¥ U3HAJ| YIJbEHHUK-a30T Be3€ C 003MPOM Ja je MPHCYCTBO OOJACTH MO3UTUBHOT
€JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIMjajla y OBUM perujama HUTPOAPOMATHUYHHX MOJICKYJIA jeaH O]
HAJBOKHHMJUX WHIUKATOpa BHCOKE JCTOHAOWIHOCTH MoJiekyna. JlerasbHo he Outm
aHATM3UpaHe pa3liuke u3Mely MHTEPMOJIEKYJICKHX M MHTPAMOJICKYJICKHX XaJKOTEHHX M
MHUKTOTCHUX WHTEpaKlyja y TOrJeay MUXOBOT YTHIAja HAa HaBEICHE HWHAWKATOpE
JNETOHAOMIHOCTH, YKJbY4uyjyhu W BpEeIHOCTH €Hepruje Iucoldjanuje Hajcmabuje Bese,
€JIEKTPOCTATUYKOT TIOTCHIIMjaja y OJa0paHuM pEruoHMMa MOJIEKYJICKE TIOBPIIUHE,
BpenHOCTH BubeproBux mHaEKCA 3a yTIbEHUK — a30T BE3€ Ka0 U 0JJa0paHUX reOMETPU]jCKUX
napamerapa KOju MOTY Jia yTU4y Ha JeTOHaOWJIHOCT MosieKyna. EHepruje XajlkoreHux u
MHUKTOTCHUX MHTEPAKIMja Y KPUCTATHUM CTPYKTypaMa M MOJEN CUCTEMUMA KOje CapikKe
TUIIMYHE HUTPOAPOMATHUYHE MOJIeKyse Owhe w3padyyHare NMPUMEHOM BeOMa MPEIU3HUX
kBanTHoxemujckux merona (CCSD(T)/CBS), nok he muxoBa npupoga OUTH pa3zjalimbeHa
nomohy mpopadyHa Aexommno3uiiuje enepruje. Ha ocHOBy pesyiTaTa KBaHTHOXEMHU]JCKUX
npopayyHa M aHajlu3e TIeOMETPUjCKUX Iapamerapa M3 KpUCTAJIHMX CTpyKTypa Ouhe
npoy4yaBaHa Be3a u3Mel)y eHepruje M reoMeTpHje OBUX HEKOBAJICHTHHX HMHTEpakluja U

J€TOHAOMIIHOCTH HUTPOAPOMAaTUYHX MOJIEKYJIa.
3. OcHOBHe XHIIOTE3€

XaJIkoreHe W MHUKTOIeHEe MHTEepakluje Cy HEKOBAIEHTHE MHTEpakldje Koje ce
yCIocTaBibajy Hu3Mely enekTpouiIHMX pernoHa eneMmeHara u3 16. ogHocHO 15. rpyme
[TepuoaHor cucrema enemMeHara (XaJKOre€HH M MTHUKTOTEHHU €JIEMEHTH) BE3aHUX Y MOJIEKYITY
U HYKJICO(QHIIHOT peTMOHa HEKOT Apyror eneMeHnTa. [1, 2] EnemenTtu xoju ce Hajuenthe cpehy
K20 aKLENTOPH eJIEKTPOHCKE I'YCTHHE Y XaJIKOT'€HUM MHTEpaKIijama Cy KHCEOHUK, CyMIIOp U
celleH, JIOK Cy eJIeMEHTH KOju ce Hajuenthe cpehy Kao akuenTopHu eIeKTPOHCKE I'YCTHHE Y
MTHUKTOT€HUM MHTepakijama a3oT, pochop u apceH. C 003UpoM Ha BEIUKY 3aCTYIJbEHOCT
a30Ta U KHUCEOHHMKA Yy MOJEKyJIMMa HUTPOApOMATUYHUX €KCIIo3MBa U uMmajyhu y Bugy
YUCHUILY J]a HEKOBAJIEHTHE MHTEpaKlMje 3HauyajHO YTUUY Ha YMTAaB HU3 JETOHAIIMOHUX

KapaKTCpUCTHUKA CKCIIJIO3MBA, IIPOYyYaBakhC yTHuaja XAJIKOIr€HUX U THUKTOT'CHUX I/IHTCpaKI_II/Ija



Ha JETOHAOWJIHOCT HHUTPOAPOMATUYHHX MOJIEKYJla MOXKE Yy BEJIMKO] MEpH JONPHUHETU
pacBeTJbaBamby (akTOpa KOjU YTHUY Ha OCETJHUBOCT OBE TPYyNE BHCOKOCHEPTETCKUX

Marepujaja.

MoryhHOCT HpakTU4YHE NPUMEHE MOTEHLUjATHUX BUCOKOSHEPIeTCKUX Marepujaja
(excruio3vBa, TOPUBAa U MUPOTEXHUYKUX CPEICTaBa) y BEJIMKO] MepH je oapeheHa aBema
KapaKTepUCTUKaMa: ebukacHomhy w  geronabwnnomthy. [3-5]  EdwuxacHoct
BHCOKOCHEPIreTCKOI MaTepujajia oOyxBara Op3MHY M TNPUTUCAK JIETOHAIIHMje, JIOK Cce
JIETOHAOMIIHOCT JeDUHMINE Kao OCETJbMBOCT KOjy HEKHM Marepujall IoKa3yje IpemMa
pa3IMYMTUM BpCTaMa CHOJbAIIBUX YTUIAja (MEXaHWYKH YJap, 3arpeBame, eJIeKTpHYHA
BapHHIA). [5] Jeman oj HajBaXHMjHX 3aJaTaka MPWIMKOM JU3ajHUpama HOBHUX
BHCOKOCHEPIeTCKUX MaTepujaia jecTe nmoBehame e(hpUKaCHOCTH U CMabEhe JeTOHAOUITHOCTH
oBUX MoJekyna. [3-6] Unak, noctuzame O6ananca uamel)y epukacHOCTH U AETOHAOUITHOCTH
eKCIIO3MBA HHjE Jako jep y HajeheM Opojy ciydajeBa €KCIUIO3WBU KOjU C€ OJUIHKY]Y
BUCOKOM eduKacHOINy HCTOBPEMEHO MMajy M BHCOKY neToHabwiHocT. [3] Pasnor 3a oBo
JIKU Yy YHEHCHUIIN 1a TIOCTOj€ MHOTH 33jeTHUYKH (DAKTOPH KOJU Ha Pa3IMUUTEe HAYMHE YyTHUUY
U Ha JIETOHaOMJIHOCT €KCILJIO3MBA ik U Ha KUXOBY eukacHocT. JenaH o TakBux ¢akropa
je TPHUCYCTBO HEKOBAICHTHHX HWHTEpakuuja wu3Mmelly Moyekyna y KpHCTAIHUM
cTpykrypama.[7] Jlok MHTpamoJieKyJcKe MpHUBJIayHE MHTEpaKluje u3Mel)y HUTpO rpyne u
CYCeJIHHX aToMa M aTOMCKHUX Ipyla MOTY OTeXaTH OJJIa3aK HUTPO Ipylie W Ha Taj HAUYUH
CMambUTH JIETOHAOUITHOCT MOJIEKYJIa, 0100jHEe MHTEPAaKIIMje MOTY JOBECTH O HapyllaBarmba
TUTAHAPHOCTHU W3Mel)y HUTPO rpyIe ¥ apOMaTHIHOT ITPCTEHA, a THME JIOBECTH JI0 HapyIlIaBamba
JiesoKaIn3anyje 1 cinaldjbema YIJbeHUK — a30T Be3e. [o3HaT je mpumMep jeHOT o1 HajMambe
JNETOHAOWIHUX KOHBEHI[MOHATHUX €KCIo3uBa, 2,4,6-TpuamMuHO-1,3,5-TpuHUTpOOCH3eHA
(TATB), y uMjoj CTpYKTypH IOCTOJU MpEXa MHTPAMOJIEKYJICKUX BOJOHUYHUX Be3a u3melhy —
NHz u —-NO» rpyma. Ta Mpexa WHTpaMOJIEKYJICKUX HHTEpPAKIMja OTEeXKaBa JMCOLU]jAIH]y
HUTPO Ipyle U TUME y BEJIMKO] MEpHU yTHUe Ha cTaOWiIHOCT oBor Mosekyna. [8] C mpyre
CTpaHe, YKOJUKO Cy HEKOBAJEHTHE HHTEpaKIMje eJIEKTPOCTATHYKE MPUPOJE, OHE MOTY
JIOBECTH JI0 M3MEHA Yy PacHoJeNii HaeJeKTpucama W3HaJ MOBpLIMHE Mojekyna. Umajyhu y
BUIY Ja je TMPHUCYCTBO OOJACTH M3PAKEHOT MO3UTHUBHOT EJIEKTPOCTATHYKOT MOTEHIIH]jajia
W3HAJ [EHTPAJIHUX pervja MoJieKyla jedaH OJ HajBaXHUJUX HWHAMKATOpa BHCOKE
JIeTOHAaOMIIHOCTH, OBAaKBE IPOMEHE Yy PACHOJeNId HaeleKTpUcama MpeICTaBibajy joll jelaH
OyT KOJUM XaJKOT€HE M ITHUKTOTE€HE MHTEpaKl{je MOTy YTHIATH Ha JE€TOHAOMIHOCT

Mosiekyna. [3, 5]. CucremaTcKkuM HCIUTHBAKEM CBUX HauWHA Ha KOju oipeheHe rpyrme



HEKOBAJICHTHUX MHTEpaKi{ja YTUYYy Ha JETOHAOMIHOCT BUCOKOEHEPreTCKHUX MaTepHjaia
Moryhe je yCrocTaBUTH CET MpaBuja Ha OCHOBY KOjUX OM ce MOrao MpeaBHACTH HUXOB

NPETS)KHU YTHUIIA] HA IETOHAIIMOHE KapaKTEPUCTHKE MOJICKYJIa.

[Topen Tora, pe3ynTaTi MOCTUTHYTH Y OKBUPY OBE JOKTOpCKE aucepranuje he outu of
BEJIMKOT 3Hayaja 3a pa3yMeBame JCTOHAOMIHOCTH XETEPOUMKIMYHUX HUTPOAPOMATUUHHUX
eKCIUJIO3UBa, MMajyhul y BUly Ja Cy XaJIKOTeHH M MTHUKTOTCHH aTOMU y HhUMa 3aCTYIJbeHU]U

HEro y KllaCHYHUM HUTPOAPOMATUYHHUM MOJICKYJIMMA.

Y okBHpYy OBE JMJOKTOpPCKE Iucepranje Ouhe mNpoydeH YTHIA] XaJIKOTEHOT H
THUKTOTCHOT Be3MBabha Ha JIETOHAOMIHOCT HUTPOAPOMAaTHYHHUX EKCIIO3MBA, TPEKO HBUXOBOT
yTHIaja HA HajBAXKHUjE€ WHAMKATOpe M mapamerpe AetoHabunHoctu. [loceOHO he Outm
pasMaTpaHu YTUIAjU HWHTEPMOJICKYJICKHMX M HWHTPAMOJIEKYJICKHX WHTEpaKkiyja Kao |
CIly4ajeBH y KOjUMa Cy HHTPOAPOMATHYHHM MOJIEKYJHM y cacTaBy KokpucTaina. Ha ocHOBy
pesynrara TEOPHjCKUX HCTpaKMBama CHPOBEJCHHUX Y OKBHpY OBe naucepranuje Ouhe
npeaIoKeHa HOBA MPaBWIIa 33 TU3ajHUPAE eKCIIO3HMBA Ca CMAaEHOM JeToHabwiHomhy u

3ag0BoJbaBajyhom edukacuomhy.
4. Ilnsb MCTpaKUBamba M OYEKHBAHH Pe3yJITATH

[{usb uctpakuBama Koja he 6uTH crpoBesieHa y OKBUPY OBE JOKTOPCKE AMCEpTaldje
je TmpoyuaBame YTHIaja XaJIKOT€HMX W THUKTOTEHMX WHTEpakiyja Ha BPEIHOCTH
Haj3HAYajHUJUX HUHAMKATOpa JI€TOHAOWJIHOCTH HUTPOAPOMATHYHMX MoOJeKyna. Y Te
WHIUKATOpPE TPEBACXOJHO CIajajy BPEIHOCTH €HEpruje TUCOIlhjallvje Hajcialuje Bese,
IPUCYCTBO PErHOHA MO3UTUBHOT €IEKTPOCTATUYKOT MOTEHIIM]jajla y LEHTPATHUM 00jacThMa
npoydaBaHux Mmoiiekyna u uzHajg C-NO; Be3a, CTENEH OACTyIlamka PaBHU HUTPO IPyIe O
IUTAHAPHOCTHU Y OJTHOCY HA apOMAaTUYHH IIPCTEH, TOIUIOTE (hopMHUpama MOJIEKyJia Kao U ApyTu
UHAUKATOpU JAeToHaOuimHocTu. C 003MpoM Ja XaJKoreHe M IHHUKTOTe€HE HHTEpakliuje
IPEBACXO/IHO EJIEKTPOCTATUYKE TPUPO/JIE ONPABAAHO j€ OUEKUBATH J1a he MPUINKOM BUXOBOT
yCIIOCTaBJbama J0hK 70 MpoMEeHa BPEAHOCTH E€JEKTPOCTATHUKUX MOTEHIMjala MOJIEKyJa
KOJU YYecTBY]y y THM uHTepakiujama. C apyre cTpaHe, popMHUpame MHTPAMOJIEKYJICKUX
XaJIKOTEHUX M MHUKTOTEHUX HUHTepakuuja u3Mely HUTpo rpyna u aromMa Wi Tpyna y
IbUXOBOM CYCE/ICTBY MOXKE OTEXAaTW JAMCOLMjALUjy HUTPO Ipyle U Ha Taj HAUUH CMABUTH

I[eTOHa6I/IJ'IHOCT MOJICKYJIA.

VY npBom neny uctpaxkuBama Ouhe mperpaxxena KemOpuuka 6a3a kpucramorpadckux

nogaraka u ouhe I/II[eHTI/I(I)I/IKOBaHe CBC MHTCPMOJICKYJICKC U UHTPAMOJICKYJICKC XaJIKOTCHC U



MHUKTOTCHE  MHTEpaKIHje y  KPUCTATHUM  CTPYKTypamMa  BHCOKOCHEPTeTCKHX
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIeKya. buhe ananu3upanu Haj3acTynIbeHUjU 0OpACIIM XaJIKOTECHOT U
MMHUKTOTCHOT BE3WBamka y KOjUMa YYECTBY]y HABEICHH MOJIEKYJIM, Ka0 W YTHIQ] OBHX
HEKOBAJICHTHUX MHTEPAKIIMja Ha BPEJHOCTH '€OMETPUjCKUX TapamMerapa Koju Cy o1 3Hadaja
32 TPOICHY BUCOKOCHEPIEeTCKUX KapPaKTEPUCTHKA HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKyJa (yrao
u3mel)y paBHU y KOjUMa JIe)KE HATPO Tpyla ¥ apOMAaTHYHU PCTEH, AYKUHA YTJbCHUK — a30T
Bese u apyru). [loceOHo he OuTH mpoydaBaHe TeOMETPHje XAIKOICHHX M MHUKTOTEHUX
UHTEpaKIja y CIIyYajeBUMa Pa3IUYUTUX TOIMMOp(da HUTPOAPOMATUYHUX EKCIUIO3UBA.
CrenujaiHu CydajeBu XETEPOUMKIMYHUX HUTPOAPOMATHUYHUX MOJeKyna he Ttakohe Outh
aHAM3UpaHu, uMajyhu y BUIOy n1a XeTepo aTOMH YeCTO MOTY YYeCTBOBAaTH y JOJATHUM
XaJIKOTCHUM OJHOCHO ITHUKTOTCHHM HHTEpaKIjama, ajdl W Jla MOTY 3HA4ajHO H3MEHUTH
pacrozieny eJIeKTPOCTaTHUKOT TOTEHIIH]jajla Ha MOBPLIMHHA MOJICKYJIa YUME YTUYY Ha HETOBY
neroHabwiHocT. [lpoy4yaBama KpucTaIHUX CcTpykTypa he ce (okycupatm Ha aHaIM3y
omabpaHuX TEOMETPHjCKHX MHapamerapa Kao IITO Cy yrao u3Mel)y paBHU HHUTPO-TpyIe U
apoOMaTUYHOT TIPCTEHA W JOyXXHHA Hajcinabuje Bese y Monekyny. Ilopen Ttora, Owuhe
aHAJIM3UPAHU ¥ TCOMETPH)CKHU TTapaMeTPH KOjU JIe(UHHINY HAUWH ITAKOBaka OBUX MOJICKYJIa
y KpHCTaiaHO] pemeTku. Ha ocHOBY aHaim3e reoMeTpHujcKux mapamerapa Ouhe omabpanu
TUTTUYHA PUMEPU KPUCTATHUX CTPYKTYypa ca XaIKOTCHUM U MTHUKOTCHUM WHTEpAKIMjamMa u
oHu he OutH uckopumiheHW 3a KOHCTpPyUCAmE MOJEN CHCTEMa 3a KBAaHTHOXEMH)CKE

popavyHe.

VY npyrom neny uctpaxuBama Ouhe ypal)eHO KBAHTHOXEMH]CKO IIPOyYaBamkE CHEpruja
U TeoMeTpUja XaJIOKI€HWX U THUKTOTEHUX HHTEpaKiMja Koje YKIJbYydy]y opabpane
HUTpoapoMaTHuHe Mosiekye. [Ipopauynu he 6utu ypah)eHu kako Ha reoMeTprjama MOJIEKyJia
MPEey3eTUM U3 KPUCTAIHUX CTPYKTYpa, TaKo U Ha Mojen cucreMuMma. [locebHa maxkma Ouhe
nocBeheHa nopehemy yTHIlaja UHTPAMOJIEKYJICKMX U HHTEPMOJEKYJICKUX HEKOBAJIEHTHUX
WHTEpaKiija Ha TeoMeTpHje OBUX MOJeKyna. buhe ucnurana um mpupoja XaaKOreHUX M
MHUKTOTEHUX HMHTEpaKilMja MPUMEHOM IpopadyHa jaekommosunuje eHepruje. [lopehemem
pe3ynraTa aHalu3e KpucTanorpadCKux MojaTaka W3 MPETXOAHOT Jiela HCTPaKWBama U
pe3yiTaTa KBaHTHOXEMH]CKUX ITpopavdyHa y TacHo] ¢a3u 6uhe pacBeTJheH yTHIIA] KPUCTATHOT
MaKoBama Ha TEOMETPHU]€ U EHEPTH]e XaJTKOTCHUX U MHUKTOTCHUX WHTEPaKIIMja Y HaBeEHUM

CHUCTCMHMA.

Y Ttpehem neny wucrtpaxuBama Ouhe wH3padyyHaTH M aHAJIU3UPAHU HAJBAKHUJU

HHJIUKAaTOpU )ICTOHa6I/IJ'IHOCTI/I BHUCOKOCHECPTCTCKHUX MOJICKYJIa KOpI/IHIheH)eM



KBAaHTHOXEMH]CKUX TpOpadyHa Kao W IMpopaudyHa 3acHOBaHMX Ha Teopuju ¢yHKIHMOHATA
ryctune (Density Functional Theory - DFT). HajBaXHHju WHIUKATOPH JIETOHAOUITHOCTH
OBUX MOJIEKYyJIa Cy €HEepruje IUCOLHMjallrje HajCIadujuX XEMHUJCKHX Be3a Yy MOJIEKYJIHMA,
BPETHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOT IMOTCHIIM]jaIa y IIEHTPATHUM pPerrjaMa MOJIEKyJia Kao U U3Ha]]
HajcIabujux XeMHUJCKUX Be3a, BuOeproBu nHIEKCH U3pavyyHATH 3a Hajcllabuje XeMH]jCKe BE3e,
TOTI0Te (popMHpama MOJIEKYJIa, Ka0 U BPEIHOCTH eHepruja rpannyaux opoburara (HOMO u
LUMO op6uTtane). Bpeqnoctu mHAMKaTOpa IeTOHAOMIHOCTH Orhe u3padyHarTe 3a MOJIEKYJIe
KOjU YYECTBYjy y XaJKOT€HHUM M ITHHKTOI'CHUM HHTEpakldjama, Kao M 3a OHE KOju He
Y4ECTBY]y Yy OBakBUM HHTepakiujama. [lopehemem pesynrata 3a oBa nBa ciydaja Ouhe
pacBeT/beH YTHUIA] XAJIKOTEHUX W THHKTOTCHHX WHTEpaKiyja Ha JETOHAOWIHOCT
HUTPOAPOMATHYHUX MOJICKYJIa. Y TUIIQ] MPUCYCTBA XAJTKOTCHUX U THUKTOTEHUX HHTEPAKIIH]ja
Ha JICTOHAOMJIHOCT eKCIuIo3uBa Ouhe MCIUTAaH W Yy KBAJIMTATUBHOM M y KBAaHTUTATHBHOM
cmuciy. EHepruje u reoMeTpuje XaJIkOreHUX U MHUKTOTEHUX MHTepaKinja ouhe nu3padyHare
Y aHAJIM3UPAHE U Y JOCTYITHUM MOJIMMOP(HMa HUTPOAPOMATUIHHUX MOJIEKYJIa TPEY3ETUM U3

KPUCTAJTHUX CTPYKTYypA.

Ha ocHOBY pe3yntata aHalln3e reOMeTPUjCKUX HOJaTaka Mpey3eTuX U3 KPUCTATHUX
CTPYKTYpa, U3padyHaTHX €HEPrHja U reOMETpPHja XaJTIKOTeHUX M MHUKTOTCHUX WHTEepPaKIHja
Ka0 M M3pauyyHaTUX BPEIHOCTH  HAJ3HAYAJHUJUX HHJUKATOpa JIETOHAOWUIIHOCTHU
BUCOKOEHEPIreTCKUX HHUTPOAPOMATHUYHMX MoOJIeKysla Ouhe CUCTeMaTCKH ONHCaH YTUIA)
IPUCYCTBA XAJIKOT€HUX U MTHUKTOT€HUX MHTEPAKIIMja Ha IeTOHAOMIIHOCT HUTPOAPOMATUYHUX
ekcrio3uBa. OBako 100MjeHH pe3ynTaTH Ouhe aHaIM3UpaHu y KOHTEKCTY MOoTryhe mpuMeHe y
JU3ajHUpamy €KCIUIO3MBA KOjeé KapaKTepulle YyMepeHa [eTOHAOWJIHOCT U BHCOKa

e(pUKaCHOCT.

5. MeTone ucTpaxkuBama

Kpucranne cTpykType no3HaTUX HUTPOAPOMAaTYHUX €KCIUIO3MBA Y KOjUMa CE jaBJbajy
XaJIkOTeHe W MHUKTOTeHe MHTepakuuje Omhe mpeysere 3 KemOpuuke 0a3e CTPyKTypHUX
nojaTtaka. AHaJIM30M KPUCTAIHUX CTPYKTypa Ouhe onpehene Hajuenrhe reomerpuje OBHX
MHTEpaKIfja, HUXOB YACO Yy YKYIMHHM HEKOBAJICHTHHM HWHTEpaKIfjaMa Yy KPHCTAIHO]
CTPYKTYypU Kao W Hajuenthu oOpacly XajaKOreHOr M MHUKTOTEeHOI Be3uBama. [locebHo he
OUTH aHaATU3UpaHe Jy>KUHE YIJbeHUK — a30T Be3a U YIVIOBH U3Mel)y paBHU HUTPO Ipyre U
paBHM apOMATHYHOI TPCTEHa, ¢ OO3UpPOM Ja ce OBE BEJIMYMHE JIOBOJE y Be3y ca
JNeTOHAOWIIHOIINY HUTPOAPOMATHYHHMX €KCIUIO3WBa. XwupmidenmaoBe warne he Outu

U3padyHaTe 3a CBE U3/BOJEHE KPUCTAIHE CTPYKTYpe Y KOJUMa Cy MPHUCYTHE XaJIKOI'€HE WU



nHUKTOreHe uHrepakuuje. CTpykType Koje cy oxapeheHe momohy MeTone HEYTpPOHCKE
mudpakuuje he outn uneHTudrKoBaHe U 3ace0HO aHaNM3MpaHe, C 003UPOM Jla OBa METOJa
npyka Nperu3He IoJaTKe O TNojJoXajuMma aromMa. Ha OCHOBY cHCTeMaTcKe aHajm3e
KpucTamorpackux mnojaraka Owhe H3/1BOjeHM KapaKTEPUCTUYHU IPUMEPH KPHCTATHHX
CTPYKTypa ca HMHTPAaMOJEKYJICKUM W HHTEPMOJICKYJCKHM XaJIKOTCHHMM W ITHUKTOT'€HUM
UHTEpaKIjaMa U oHU he OMTH ynoTpeOJbeHH 3a JNU3ajHUPAE MOJIEN CHCTEMa MPHINKOM

KAaCHUJUX KBAHTHOXEMU)CKUX MPOpadyHa.

[IpuMeHOM KBaHTHOXEMH]JCKUX MpopauyHa Ouhe oapeheHe eHepruje m reomerpuije
XaJIKOTeHUX M MHUKTOTCHHUX MHTEpaKIHja y MOJEN CHCTEMHMa JW3ajHUPAHUM Ha OCHOBY
aHaJIM3€ KpHUCTANHUX CcTpykTypa u3 KemOpuuke 0aze cTpykTypHUX moaaraka. buhe
Ipoy4yaBaHe I'€OMETpHje MoJIeKyJja A00MjeHe MpopayyHHMa ONTHUMH3AlMje FeoMeTpuje y
ra3sHoj (asu, aji ¥ reoMeTpHje AUPEKTHO Mpey3eTe U3 KPUCTAIHUX CTpyKTypa. [Ipopauynu
he Outn palhenu 3a mpumepe MO3HATHX HUTPOAPOMATUYHUX EKCIUIO3MBa Kao mro cy 1,3,5-
TPUHUTPOOCH3ECH; 2,4,6-TpUHUTPOTOITYCH; 2,4,6-tpuaHUTpODEHOT, 2,4,6-
TPUHUTPOPEHUIMETUITHUTPAMUH Ik U 3a JIpyre HUTPOApOMaTHUHE MOJIEKYIIe, YKibydyjyhu
U IpUMepe XETePOUMKIMYHUX HHUTPOAPOMATUYHMX eKciio3uBa  (2,4,6-TpuaMuHO-5-
HUTPONUPUMUIUH-1,3-110KCH I, 2,5-nuaMuHo-3,6-AMHUTPONIUPA3UH " IPYTH).
[IpopauyHuma J€KOMIO3UIMj€ €HEepruje HHTepakuuja Ouhe pacBeTJbeHa MpHUPOAA

AHAJIN3UPAHUX HCKOBAJICHTHHUX I/IHTCpaKHI/Ija.

3a omabpaHe MoJleKylle HHTPOAPOMATHYHHMX eKCIUIo3uBa Ouhe wu3padyHaTe Marme
€JIEKTPOCTATUYKUX MOTEHIIMjalla 3a CIy4yajeBe Y KOjUMa OHU HE YUYECTBY]Y Y XaJIKOT€HOM U
THUKTOT€HOM BE3MBamby BE3MBamy, Ka0 M 3a ClIydajeBe y KOjUMa OBHU MOJIEKYJIH Tpaje
HaBesieHe uHTepakuyje. [lopehemeM oBako noOHMjeHHMX pe3yiTara Ouhe MpolemeH YTUIa)
XaJIKOTEHOT W THUKTOTEHOT BE3WBamka HA MPOMEHY BPEAHOCTH eJEKTPOCTATHYKHIX
MOTEeHIMjaja y oO0JacTUMa MOJIEKYJICKEe TMOBPIIMHE KOjeé Cy OJi 3Hayaja 3a MPOIEHY
JIeTOHAOMIIHOCTH €KCIIO3MBa (LIEHTpaJIHE peruje MOJIEKYJICKEe MOBPIIMHE M 00JacT U3HA

C-NO; Beza).

IToce6Ho he 6uTH aHANM3MpaHU CIy4yajeBH HUTPOAPOMATHUYHHMX MOJIEKYJa Y KOjUMa
nonasu 10 (GopMupama HHTPAMOJEKYJICKMX XaJIKOT€HMX M IHUKTOTCHHX HHTEpaKldja
u3Mel)y NO; rpyna u cyncTuTyeHata y BUXoBoM cycencTBy. Enepruje auconujanuje C-NO2
Be3a Ouhe m3padyHare 3a MpUMEpPe TEOMETPHja y KOjUMa MOCTOj€ XaTKOTeHE W ITHUKTOTEHE
WHTEpakimje u ouhe ynopeheHe ca eHeprujama IucOIMjalje OBUX Be3a y TeoMeTprjama y

KOjUMa He J10J1a3u 10 (hopMupama MHTPAMOJIEKYJICKUX HHTepaKiija HaBeaeHor Tumna. [lopen



tora, Ouhe ymopeleHe W MO3UTHBHE BPETHOCTH EJIEKTPOCTATUYKOT TOTEHIIMjaa HW3HAT
nenTpa monekyna u C-NO> Be3a 3a oBa jaBa ciyuaja. Ha ocHoBy mopehema no0ujeHmX
pesyarara Ouhe CHCTEMAaTCKM ONUCAaH YTHUIQ] HWHTPAMOJEKYJICKHMX XAJIKOT€HUX |

ITHHUKTOI'CHUX PIHTepaKI_II/Ija Ha I[eTOHa6I/IJ'IHOCT HUTPOApOMATHYHUX MOJICKYJIA.

3a TeOpHjCKO U3pauyHaBame CHEPruja XaJKOreHNX W MHUKTOI€HUX MHTepakuuja ouhe
kopuitheHe kBaHTHOXeMH]cke MeTozae Bucokor HuBoa (CCSD(t), MP2 u npyre HeomxoHe

METO/Ie ) Kao ¥ METOo/ie 3acHOBaHe Ha Teopuju GyHKIMOHANIA TYCTHHE.

3a omTHMH3aNMje TEOMETPUje MOJIEKyJa, H3padyyHaBamke BPEIHOCTH MOJIEKYJICKOT
€JIEKTPOCTATUYKOT TOTCHIMjalla U CHEPruje TUCOIUjallhje YIJbeHHK-a30T Be3€ Yy MOIEI
cuctemuma Ouhe kopumiheHe Merone 3acHoBaHe Ha Teopuju (QYHKIMOHATHE TYCTHHE.
Wspauynate BpeaHoctu ecHepruje muconmjanuje C-NO; Be3e Owhe ynopehene ca
EKCIIEPUMEHTAITHUM BPETHOCTUMA W3 JINTEPATYPE 32 HUTPOAPOMATHIHE MOJIEKYJIC 3a KOje CY

OBH MOJAIH JOCTYITHH.

KoMOuHOBameM pesynrara aHaiu3e KPUCTATHUX CTPYKTypa ca pe3yJTaTuma
kBanTHoxemujckux u DFT mpopadyHa eHepruja MHTEpakifja W BPEIHOCTH OJa0paHHUX
WHAMKATOpa JETOHAOMIHOCTH Ouhe KBAaHTHUTATUBHO M KBAaJUTAaTHBHO ofpeheH yTulaj

XaJIKOT€HUX Y MTHUKTOT€HUX UHTEPAKIIM]a Ha I€TOHAOMITHOCT HUTPOAPOMATHUHUX MOJIEKYIA.
5. AKTyeJIHOCT IpodJieMaTHKe Y CBeTy

HekoBaneHTHe MHTEpaklMje HKMajy BEJIUKH YTHIQ] Ha OCOOMHE BHCOKOCHEPIeTCKUX
Marepujana. [3] 1o cana je pokyc uctpaxxuBama y oBoj o0actu OMo Ha BOJOHUYHUM Be3ama,
nMajyhu y Bualy BUXOBY 3aCTYIIJbEHOCT U 3Hauaj 3a MaKOBaWke MOJIEKyJa y Kpuctanuma. hnak,
y cilyd4ajy HUTPOApOMAaTHUYHHX MOJEKYJa, 3aCTYIJbEHOCT jaKUX BOJOHMYHMX Be€3a YIJIABHOM
HUje Benuka uMajyhu y Buay na cy Hajuemthu nonopu Bogonuka C — H ¢parmentu. C npyre
CTpaHe, BEJIMKa 3aCTyIJbEHOCT eJieMEHaTa KOJU Y4YeCTBY]Yy y XaJIKOT€HHUM MHTEpakiyjama
(KMCEOHUK U HEIITO pehe CyMIiop) M MHUKTOT€HUM MHTepaklivjaMa (a30T), yKazyjy na ou u
YTHILAj OBUX MHTEpaKIfja Ha IETOHAIIMOHE KapaKTePUCTUKE HUTPOAPOMATHUYHUX €KCIIO3UBA
Morao na Oyne 3HauajaH. C 003MpOM Ja YKYMHM YTHIQ] HEKOBAJCHTHUX HMHTEpakKluja Ha
JE€TOHAOMIIHOCT HUTPOAPTOMATUYHUX MOJIEKYJIa HHUje y MOTIIYHOCTH pa3jallll-eH, Mpe CBera
300T TOra IITO Cy UCTpaKMBamba yriaBHOM Ouiia (poKycupaHa Ha BOJIOHHUYHE Be3€, IPOyUaBambe
yTHLAja XaJIKOT€HUX M IHUKTOT€HMX MHTEpakifja Ha JeTOHAOMIIHOCT HUTPOAPOMATHUHHUX
MOJIEKyJla MOX€ y BEJIHMKOj Mepu JONPUHETH pacBeTbaBamy (akTopa KOjU YTHUY Ha

OCETJbHUBOCT OBE I'pyIe BUCOKOEHEPTeTCKUX MaTepHjaa.



OBakaB MPUCTYT UMa U MOTEHIIMjaJTHy MPAKTHYHY TPUMEHY, ¢ 003UPOM J1a Cy TTO3HATH
MpUMEpH KOKPUCTaJIa HHUTPOAPOMATUYHHMX EKCIUIO3WBa TIJI€ je HAKOH YCIOCTaBJbamha
HEKOBaJICHTHUX MHTEPaKIMja JOILIO 0 MPOMEHE JIeTOHAOUITHOCTH eKCIUTo3uBa (yreyaTbuB
MpUMEp je KOKPHUCTAT KOju ce cacTtoju oa Mojekyna 2,4,6-tpurutportonyeHa (TNT) u
BUCOKOEHepreTckor moiiekyna 2,4,6,8,10,12-xekcanutpo-2,4,6,8,10,12-xekcaazaTeTpanukio

[5.5.0.0311.0%%]nosexana (CL20)). [6, 9]

JlogatHo je BaKHO McTahM Ja Cy XaJKOT€HE M IMHHUKTOI'€HE MHTEPAKLHje eIEKTPOCTATHUYKe
npupoze. Mmajyhu y Buay na 1eToHaOMIIHOCT HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJa y BEJIUKO] MEpH
3aBUCH O]1 BPEAHOCTH MTO3UTUBHOT EJIEKTPOCTATUYKOI OTSHIIMjalla U3HA/I [ICHTPAIHUX peruja
MOJIEKYJICKE TIOBPIIMHE, PE3YITaTH OBOT MCTPAXKHBama OM MOTJIH J1a JOTPUHECY Pa3BHjamby
npucTyna 3a (UHO TOACUIaBaEkbe BPEAHOCTH EIIEKTPOCTATUYKOr IMOTEHIHWjaJla U THUME H

JETOHAOMIIHOCTH OBE TPYIe BUCOKOCHEPTeTCKUX MOJIeKyna. [5]

[ToceOHO je BaKHO UM HCIUTUBAIE YTUIAja WHTPAMOJIEKYJICKUX HMHTEPAKIIMja XaJlIKOTeHOT U
MMHUKTOTCHOT THITA HA JIETOHAOWIIHOCT HUTPOAPOMATHYHUX EKCILIO3UBAa, C 003MpPOM Ja Cy
MPETXO/HA EKCIEPUMEHTATHA U TEOPHjCKa MCTPaXKMBama IOKa3awia Ja MHTPAMOJIEKYJICKE
€JIIEKTPOCTAaTUYKE HMHTEpaKlMje MOTy 3HAuajHO Ja YTHYy Ha CMambemhe JIeTOHAOWMIHOCTH
M0jeIMHUX HUTPOAPOMATUYHHUX eKCII03MBa. [§] OBakBO CBEOOYXBATHO UCIUTHUBAHE YKYITHOT
yTHUIIaja UHTEPMOJIEKYJICKUX U UHTPAMOJIEKYJICKMX XaJKOT€HUX U MHUKTOTCHUX MHTEPAKIH]a
0u, y KOMOMHAIM]1 ca Beh MO3HATHM YHMIbEHHIIAMa O YTUIIA]y BOJOHHYHE BE3€, MOIJIO Ja Oy/ie
uckopuirheHo 3a ¢popMylnucame ceTa IMpaBUiia Ha OCHOBY KOjUX OW ce MOrao IMpeIBHIIETH
TeHEpAHU YTHIA] EJIEeKTPOCTATUYKUX HEKOBaJCHTHHX WHTEpaKija Ha JIETOHAI[MOHE

KapaKTCPUCTUKE MOJICKYIJIA.

[Topen Tora, pe3yaTaTv HOCTUTHYTH Y OKBUPY OBE€ JOKTOPCKE aucepranuje he OuTu o BEIUKOT
3Ha4aja 3a pazyMeBame JETOHAOMIHOCTU XETEPOLUKINYHUX HUITPOAPOMATUUHUX EKCIUIO3UBA,
umajyhu y BuAy Ja Cy XaJKOT€HM M MHUKTOI€HHM aTOMHM Yy HHMa 3acTyIUbCHHUJU HEro y

KJIACHYHUM HUTPOAPOMaTUYHUM MoJieKyauma. [10]
6. OyexkuBanu pe3yJaraTu

v CKiIaly ca Ip€aMETOM W HUJbEM HAYUYHOT' HCTpaKMBamba MNPECIIIOKCHE TEMEC OOKTOPCKE

JTUcepTalyje, oueKyje ce Jaa JOKTOpaH.I:

e l3Bpmm cucremarcky nperpary KemOpuuke O0a3e CTpyKTYpHHX TIOJaTaka H
UACHTUDUKYje KPUCTAHE CTPYKTYpe HHUTPOAPOMATUYHUX BHCOKOEHEPIeTCKUX

MoOJIEKyJa y KOjuMa Cy MPUCYTHE XaJIKOT€HE U THUKTOTeHEe UHTEPaKLH]je;



e Amnanmm3upa Haj3acCTYILUbCHH]jEe 0Opaciie MHTEPMOJICKYJICKOT M HWHTPAMOJIEKYJICKOT
XaJIKOT€HOT ¥ THUKTOT€HOT BE€3UBamkha Y KPUCTATHUM CTPYKTypamMa HUTPOApPOMATUUHUX
EKCIIO3UBA, Ka0 U IbUXOBY ITOBE3aHOCT Ca TEOMETPH]CKIM ITapaMeTprMa 3HA4ajHUM 3a
MIPOLIEHY JIETOHAOWITHOCTH;

e Oppenn yTHIa] XaJKOI€HUX M MHUKTOI'€HUX HMHTEpaKllMja HAa BPEIHOCTU EHEpruje
JUCOLIMjallije HajcIabujux XxeMujcKux Be3a, mpe ceera C—NO: Be3a, Koje peIcTaBbajy
JeaH o KJbyYHHX HHAWKATOPA OCET/bUBOCTH HUTPOAPOMATUYHUX BUCOKOCHEPI€TCKUX
MOJIEKYJIa;

e lcnwura yTHIIa] HABEIEHNX HEKOBAICHTHUX MHTEPAKIIM]ja HA PACOAETy MOJIEKYJICKOT
€JIEKTPOCTATUYKOr TOTEHLMjajla, MOCEOHO Yy IIEHTPAIHUM perujaMa MOJIEKYJICKe
noBpmuHe W y obmactuma m3Han C—NO: Besa, Koje Cy O] 3Hayaja 3a MPOIICHY
JICTOHAOMITHOCTH;

e l3pauyHa M aHaIU3Mpa €HEPIrUjeé M TIEeOMETPHje XaJKOT€HHMX M IHUKTOI'€HUX
MHTEpaKIfja TPUMEHOM KBAaHTHOXEMHJCKHX METO/Ja BHCOKOT HHBOA W METOJa
3aCHOBAHUX HA TEOPUjU (PyHKIIMOHANIA T'yCTHUHE;

e Vhopeau yTHIA] HHTPAMOJIEKYJICKMX M HHTEPMOJIEKYJCKUX XaJKOTEHUX H
IHUKTOICHUX  HMHTEpakiuja Ha  ojgaOpaHe  MHIUKATOpe  JAE€TOHAOMIIHOCTH
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJIa;

e Amnanmu3upa yTHIA] KPHUCTAJTHOT I[aKOBama, MOIUMOppH3MAa H  TNPHUCYCTBA
KOKpUCTAJIHUX (OPMU Ha TEOMETpU]y, €HEprujy HHTEepakluja U JeTOHAOMJIHOCT
oa0paHUX HUTPOAPOMATUIHUX €KCILJIO3HBA;

e Jledbunumie Be3y uzMel)y npupoe, jaunHe U reOMEeTpHje XaIKOTeHUX M MHUKTOI'€HUX
WHTEpaKlMja W BPEAHOCTH TMapaMeTrapa KOju yKa3yjy Ha JI€TOHAOWJIHOCT
HUTPOAPOMATHUYHUX BUCOKOEHEPIeTCKUX MOJIEKYJIa;

e [lpemmoxxu mpaBuira Koja MOTYy JIONPUHETH  PAllMOHAIHOM  JIM3aJHUPABY
BHCOKOEHEPIreTCKUX MaTepHjaja ca CMambeHOM JeTOHa0MmIHOLhY U 3a70B0JbaBajyhom
edukacHorhy.

OdexkuBaHU pe3yaTaTH OBE AMcCepTalyje uMajy GpyHaaMEeHTaIHU U MOTEHIN]aIHO TPUMEHEHI
3Ha4aj. DyHIaMEeHTAIHU JONIPUHOC OTJIE]Ia CE Y CHCTEMAaTCKOM pa3yMeBamy YJI0Tre XalIKOTeHUX
M THUKTOTEHMX HWHTEpaKkiyja y CTPYKTYpPHO] OpraHuM3aldju U  JeTOHaOWIHOCTH
HUTPOAPOMATHUYHUX BUCOKOCHEPreTcKkux Mosekyna. Iloceban 3Hauaj mmahe yTBphuBame
oJlHOca u3Mel)y HeKOBAJIEHTHUX WHTEPAKI[Mja, TeOMETpUje HUTPO TpyIa, jadyrHe Hajcraadujux

XEMHUJCKMX Be€3a, pacrojesie eJIeKTPOCTATHUKOr TOTEHIMjala W JPYruX HWHIWKATopa



nertonabunmnoctu. Ha oBaj Haunn Ouhe nonmymeHo noctojehe 3Hame 0 hakTopuMa Koju yTuay

Ha CTaOHMIIHOCT U OCETJbHBOCT HUTPOAPOMATHYIHUX CKCILJIO3HBA.

[IpumMemeHn 3Ha4Ya] MCTpaXKMBamka Orjiea ce y MOTyhHOCTHM aa ce JOOWjeHH pe3yiTaTtd
UCKOPUCTE Kao OCHOBAa 3a palMOHAIHHUjE IPOjeKTOBAE HOBUX BHCOKOCHEPTETCKUX
Mmartepujana. JlebuHucameM yTHIIaja XaJKOT€HHX U MHUKTOICHHUX HMHTEpaKIMja Ha
neToHabuiHOCT Omhe Moryhe mpemIoKUTH CMEpPHHUIIE 3a IHU3ajH MOJIEKyIa M KPHCTATHUX
dhopmu Koje Ou umase MoBoJHLHUJU oHOC M3Melhy edrkacHOCTH M OceT/bUBOCTH. OBaj acreKT
j€ o1 moceOHOT 3Hauaja 3a pa3Boj 0e30eIHUjUX BUCOKOCHEPTETCKUX MaTepHjaja, Ko KOjux je
[IUJb TTOCTU3AbE 337]0BOJbAaBAjYNHX JETOHAIMOHUX KAPAKTEPUCTHKA Y3 CMAEHY OCETIBHBOCT

Ha CTIOJhAlILE YTHUIIAjE.
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I'. BAK/bYYAK

Komucuja cMatpa na je mpeiokeHa TeMa HaydHO 3aCHOBaHA M OIpaBliaHa, Kao W Jia je y
CKJIaJy Ca aKTYEJIHUM CBETCKUM HCTPaKMBAYKUM TOKOBHMa y 00JIACTH OININTE U HEOPTaHCKE
XeMUje, KBAaHTHE XEMHj€ U XEMH]€ BUCOKOCHEPreTCKUX Marepujaia. Qdekyje ce 1a pe3yiTaTu
OBOTI' HCTpaXHMBama IMPYXKE 3HA4YajaH JONPUHOC pa3yMeBamy YTHIAja XaIKOTCHHUX U
IMHUKTOTCHUX WHTEpaKIyja Ha JCTOHAOWJIHOCT HHUTPOAPOMATUYHHUX EKCIUIO3MBA, Kao W
pacBeT/paBamby Be3e wu3Mel)ly HEKOBAJCHTHUX WHTEPaKiMja, CTPYKType MOJEKyla H
HajBAKHUJUX WHAMKATOpa JeToHaOmHOoCTH. [Toceban qonprHOC NCTpakuBama oryieaahe ce y
CHCTEMATCKOj aHAIM3H UHTEPMOJICKYJICKHX U HHTPAMOJIEKYJICKUX XaJIKOTCHUX U ITHUKTOTEHUX
MHTEpaKIMja y KPUCTATHUM CTPYKTypamMa HUTPOAPOMATUYHUX BUCOKOCHEPTETCKUX MOJICKYJIa,
Kao U y IPOIICHH HUXOBOT YTHIIAja Ha €HEPIH]jy IUCOIIM]jalfje HajCIa0ujuX XeMHjCKUX Be3a,
pacrozie’ly MOJIEKYJICKOT €JIEKTPOCTATUYKOr TOTEHIHjalla, TeOMETPHjy HHTPO TpyIa,
Bubeprose uHaeKce U Apyre mapameTpe 3HauajHe 3a MPOIEHY OCETJEUBOCTU M CTAOMITHOCTH
oBUX MoJjekyna. McrpaxuBame he omoryhutu u 00Jb€ pasyMmMeBame YJOre KpHCTAIHOT
MaKoBama, MONMUMOpGU3Ma H KOKPHCTAIHUX (OPMH Yy TPOMEHH JETOHAOWIHOCTH
HUTPOAPOMATUYHUX €KCIUTo3uBa. Ha OCHOBY H0OHMjeHUX pe3yliTaTa o4deKyje ce nedrHuCaAmke
CMEpHHIIA KOj€ MOTY IOTIPUHETH PAIlIOHATHOM JAU33ajHUPAy BUCOKOCHEPTETCKUX MaTepHjalia
ca CMameHOM JleToHaOmTHONThy U 3a10BoJbaBajyhoM edukacHomhy. ¥V ckiamy ca 3aKkOHOM O
BHCOKOM oOpaszoBamy u Craryrom Xemujckor ¢akynrera YHuBep3utera y beorpany,
cMaTpaMo Jla KaHIMAaTKAba HCITyhaBa CBe MOTPeOHe YCIIOBE 3a 0J100peHEe U3pajie JOKTOPCKE
mucepranuje. Crora, Kommcuja npennaxxke HacraBHo-HayuHoM Behy VYHuBepsurera y
beorpany — Xemujckor ¢akynrera aa nokropanny Jemenu W. Muues, mactep xemuuapy,
0J100pu U3paay JOKTOPCKE AUCEpPTAIlH]je M0]1 HACIOBOM:

,» | €OpPHJCKO MPOYyYaBaK-E YTUIIAja XAIKOT€HUX U THUKTOTEHUX UHTEPAKIIMja HA AETOHAOMIIHOCT
HUTPOAPOMATHUHUX EKCIUIO3UBA".

3a menTopa ce mpemnaxe ap Jyman BesskoBuh, Banpemnu npodecop YHHUBep3UTeTa Y
beorpany — Xemujckor axynrera. Crincak pasoBa NpeyioxkKeHOI MEHTOpA, U3 KOT Ce BUIU J1a
ucmymana ycnose u3 CtaHgap/a 3a akpeIuTaIlHjy CTyINjCKUX IporpaMa IOKTOPCKHX CTy nja,
nat je y [Ipumory.

Komucuyja:
np Jyman BesskoBuh, Banpeaau mpodecop,

VYuusepsuret y beorpany - Xemujcku akynrer
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