HacraBno-Hayunom Behy YuuBepsurera y beorpany - Xemujckor dakynrera

Monum HacraBHo-Hayuno Behe YHuBep3uteta y beorpany - Xemujckor ¢akynrera 1a Mu
o100pu TpujaBy TeMe JAOKTOPCKE AUcCEepTalMje MOoJ Ha3UBOM ,, TeopHjcko mpoy4yaBame

yTHIIaja BOOHHUYHOT Be3UBAIa HA 1eTOHAOMIHOCT HUTPOAPOMATHYHHUX €KCII03MBa”.
O6pasiokeme Teme:
1. Hayuna o6aact: Xemuja
Yaxka HaydHa o0Jact: OnuiTa ¥ HEOpraHcka XeMuja
2. [IpeaMeT HAYYHOT HCTPAKUBAKHA

[Ipenmer HaydyHOT HMCTpaKMBamba IPEJIOKEHE JOKTOPCKE IHcepTalyje oOyxBara
KBAaHTHOXEMHUJCKO U KpuCTalorpadcko mpoydaBame YTHIAja BOJOHHYHOI BE3MBamkba Ha
JICTOHAOMITHOCT HUTPOAPOMATHYHUX EKCIUIO3UBA. Y OKBHPY OBE JOKTOPCKE JHCEpTaInje
nparuhe ce yTHIa] BOJOHHYHE B3¢ HA BPETHOCTH EIEKTPOCTATHYKOT IOTCHIHMjalla Y
LCHTPY HUTPOAPOMATHYHHUX MOJICKYJa W/UIIM U3HAJl YIIbeHHK-a30T Be3e. [loceOHa nmaxkma
he OuTH nocBeheHa nmpoyuyaBamwy pasjiMKe Y YTHIAJY BOAOHUYHE B3¢ HA ENCKTPOCTATUYKU
HOTEHIMjall y CiIy4yajy Kajia Ce aHAIM3HPaHH MOJCKYIHU IOHAIIAjy Kao JOHOPU WIIM Kao
aKuenTopu BojgoHuKa. Takohe, ogBojeHo he ce pazMaTpaTH yTHIA] HHTEPMOJICKYICKUX U
MHTPAMOJICKYJICKUX BOJOHHYHHX BE3a Ha JEeTOHAOMIHOCT eKciuio3uBa. Ha ocHOBY
pe3yiTaTa KBAaHTHOXEMHjCKHX IpOpauyHa W aHalM3e¢ TICOMETPHjCKUX Iapamerapa u3
KPUCTAIHKUX CTPYKTypa Ouhe mpoy4yaBaHa Be3a u3Mel)y eHepruje U reoMeTpuje BOJOHHYHE

BE€3€ U JETOHAOMJIHOCTH HUTPOAPOMATHUHX MOJIEKYJIa.

3. OcHoBHE XHUIIOTE3€

JIBe Haj3HAYajHUje KapaKTEPUCTUKE BHCOKOCHEPTETCKUX MaTepHjaiia (eKCIIO3MBa,
rOpHBa M MUPOTEXHUYKHUX CPeCTaBa) cy epukacHocT U aeronadmnHocT [1-3]. Eduxachnoct
BHCOKOEHEPIeTCKOT MaTepujajia ce MpoLemyje Mpe CBera y 0JHOCY Ha Op3MHY M IPUTUCAK
JIeTOHAIM]e, 0K Ce IeTOHAOMIHOCT OJTHOCH Ha OCETJHUBOCT KOjy HEKH MaTepHjal IMoKa3yje
npeMa pa3MYUTAM BpCTaMa CIOJbAIIBUX YTHIAja (MEXaHWYKH yJaap, 3arpeBame,
eslekTpryHa BapHU1a) [3]. OCHOBHM IIMJb BETMKOT Opoja TEOPUjCKUX U EKCIIEPUMEHTATHUX
CTyIuja y 00JIaCTH BUCOKOGHEPreTCKUX MaTepHjayia jecTe AU3ajHUpame MOJIEKysa KOjH ce

OJITTMKY]Y BUCOKOM euKacHoIy U HUCKOM jaeToHaOuiHouthy [1-4]. Melhytum, noctuzame



Oananca n3mely epukacHOCTH U AETOHAOMITHOCTH €KCIUIO3MBA je BeoMa TEIIKO, ¢ 003UPOM
na y HajpeheM Opojy ciydajeBa €KCIUIO3MBH KOjU TIOKa3yjy BHCOKY e(UKACHOCT
UCTOBPEMEHO MMajy U BHCOKY AeToHaOmiHocT [1]. Pasyor 3a oBoO JeXu y YMHEHULHU 1A
MI0CTOj€ MHOTH 3ajelHUYKH (PaKTOPH KOjU yTHUYY M Ha €(UKACHOCT W HA JIETOHAOMITHOCT
eKCIuIo3uBa (IpuUMep TakBUX (PaKTOpa Cy TOIUIOTa JETOHAIMje M CIOOOAHH TPOCTOp Y
KpucTanHoj pemerku). OBaj mpobieM je moryhe mpeBasuhu uaeHTHGUKAIUOM U QUHUM
HOoJeIIaBambeM OHUX (PaKTopa KOJU CEJIEKTUBHO YTUYY CaMO Ha J€TOHAOMIIHOCT, ajlu HE U
Ha e(duKacHOCT ekcruio3uBa. [lo3HaTo je ma je jemaH oa TakBUX (haKTopa TPHCYCTBO
U3pa3UTO TO3UTHUBHOT EJIEKTPOCTATHYKOT TMOTEHIHMjajla y I[EeHTPAJTHUM pErHOHHMA
MOJIEKYJICKE TOBpIIMHE, Kao M M3HaJ Hajcnabujux xemujckux Besa [1,3]. VY cayuajy
HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKYJa, Hajcaabuje xemujcke Bese cy no npasuiry C-NO» Beze. One
Ce joIl Ha3WBajy W ,,Be3aMa-OKHIadnMa™ ¢ 003UpOM Ja pacKUIame OBHX BE3a O3HAYABA
MOYeTaK IMpoleca JETOHALMje HUTPOAPOMATHYHUX EKCIUIO3MBA M y YCKOj je BE3W ca
neroHaOmnHomhy. ExcrnepuMeHTalHa M TEOpUjCKAa HCTpakMBama Cy IOKaszana Ja cy
IO3UTHUBHE BPEAHOCTH €JIEKTPOCTATUYKOr TOTEHLMjalna HW3HAJA LEHTPAIHUX pPErHoHa
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIeKyna, kao W wm3Hajgy C-NO: Beza oM4aH WHAWKATOP
neroHaOwiIHOCTH OBUX Mosiekyna [1,3]. TIpomMeHOM BpemHOCTH E€JIEKTPOCTATHUKOT
NOTEHIMjaja y HaBeleHUM obiacTuMma Moryhe je yTuiaTtu Ha AeTOHaOMIIHOCT €KCIIJIO3UBA.
Boponnune Be3e cy MHTEpakliydje IMPEBACXOJHO EJIEKTPOCTATHUKE MPUPOAE U HUXOBO
dopmupame UMa 3a MOCIEeNUIly TPOMEHE Y €JIEKTPOCTATUYKUM TOTSHIIMjaInMa MOJIeKyia
n3Mel)y Kojux ce OBe Be3e YCIIOCTaBIbajy.

OBakaB HpUCTYN je NOCEOHO 3HAuajaH y Cily4yajy NPUCYCTBA HHTPAMOJIEKYJICKHUX
BOJIOHUYHHMX B€3a Y KPUCTAJHUM CTPYKTypama MOJIEKyJa €KCIUIO3MBa Kao U y Cilydajy
dopMupama KOKpHCTala MOJIEKYJIa KCIUIO3MBA Y KOjUMa TOCTOjH BOJOHWYHA Be3a [5-8].
[lo3Hatu cy mojeAMHAYHM MPUMEPH KOKPUCTalla HUTPOAPOMATHYHHUX EKCIUIO3WBA TE je
HAaKOH YCIIOCTaBJbakha BOJOHUYHMX BE3a JIOILIO 10 IPOMEHE J€TOHAOMIHOCTH €KCIUIO3UBa
(HajIIO3HATHJU MIPUMED je KOKPHUCTaJ KOjU Ce CacTOju O] MoJieKyna 2,4,6-TpUuHUTPOTOTyeHa
(TNT) u monekyna CL20) [5].

[Topen cBera HaBeIEHOT, HHTPAMOJIEKYJICKO BOJOHUYHO BE3UBAHE MOXKE Ja YTHUE Ha
JeTOHAOMJIHOCT Tako IITO copedaBa ojanazak NO: rpyme, mITO je KJbYYHM KOpak Yy
uHUIMpawy naeroHanuje. Ilozmato je nma y crpyktypu 2,4,6-Tpuamuno-1,3,5-
tpunutpoOenszeHa (TATB), jemHor on HajMame JIETOHAOMIIHUX KOHBEHIIMOHATHUX
€KCIUIO3MBA, MTOCTOjH MpEKa MHTPAMOJIEKYJICKHX BOJOHMYHUX Be3a m3mehy —NH; u —NO;

rpyna Kojay BEJIMKOj MEpU YTHUYE Ha HEroBy cTabuiaHocT [9].



VY okBHpY OBe JOKTOpCKe aucepraiuje ouhe npoydeH yTuiiaj BOAZOHUYHOT BE3UBAHA
Ha BPEIHOCTH ENEKTPOCTATUYKOr TMOTEHIHMjalla M JETOHAOWIHOCT HUTPOAPOMATHUHUX
excrio3uBa. [locebHo he OuTu pa3smarpaHud  YTUIAJU  UHTEPMOJIEKYJICKUX H
MHTPAMOJICKYJICKMX BOJOHMYHHMX B€3a KaO W CIIy4ajeBU y KOjUMa C€ HUTPOAPOMATHUHHU
MOJIEKYJIM TIOCMAaTpajy Kao JOHOPH OJHOCHO AakIEeNTOpu aTomMa BoJoHMKAa. Ha ocHOBY
pe3ynTaTa TEOPHUjCKUX HCTpaKMBama CIPOBEICHUX Y OKBHpPY OBe aucepTanuje Ouhe
peyIoKeHa HOBa MpaBUiia 3a IU3ajHUPA-E eKCIUIO3MBa Ca CMabeHOM JeTOHAOMIHOINY U

3a0BoJbaBajyhom edukacHomhy.

4. Iln/b HCTPAKMBAKHA M OUEKUBAHM Pe3yJITATH

[{usp ucTpakuBama koja he OMTH CIIPOBEJCHA Yy OKBHPY IMPEIJIOKEHE JOKTOPCKE
JHcepTaldje je TpOoyvyaBame yTHIAja BOJOHMYHOI BE3WBamka HA  BPEIHOCTHU
EJIEKTPOCTATUYKUX MOTCHIIMjaJla Y MIEHTPATHUM 00JIaCTUMA MPOYYaBaHUX MOJICKYJIa, Kao H
u3Hag C-NO; Be3a 1 Ha IETOHAOWIHOCT HUTPOAPOMATHYHUX eKcIuio3uBa. C 003UpoM Jia cy
BOJIOHMYHE BE3€ IMPEBACXOJHO EJICKTPOCTATHYKE MPHUPOJIC ONPABIAHO je O4YeKHBaTH aa he
NPUIMKOM HHMXOBOT YCIIOCTaBJbakha JONHM 1O MPOMEHAa BPEIHOCTH EIEKTPOCTATUYKHX

MOTEHIIM]jajla MOJICKYJIa KOjH YYE€CTBY]Y Y BOJIOHUYHOM BE3UBAY.

Y mpBoM Jeny HCTpakuBama Omhe mpoydyaBaHe reoMeTpuje BOJOHHYHHX Be3a Y
KPUCTAIHAM  CTpyKTypamMa  oJa0paHMX  HHUTPOApOMAaTHYHHX  MoJjekyia.  buhe
uaeHTu(rKoBanu Hajuenthu oOpaciy BOJOHHYHUX Be3a Y KOjUMa YUECTBY]Y OBU MOJIEKYJIH
Kao U y/€0 BOJAOHMYHHUX Be3a Yy YKYIIHUM HEKOBAJICHTHUM HHTEpakifjamMa HCIHUTUBAHUX
monekyna. [locebHo he OuTm mpoydyaBaHe reoMeTpuje BOJOHWYHHMX Be3a Yy CiIydajeBUMa
pasIUUUTUX ToMuMop(da HUTPOAPOMATHUYHUX eKcIuto3mBa. Takole he Outm mpoydaBaHU
NOCEOHU CIlyyajeBU KOOPJIMHOBAHUX HUTPOAPOMATHUHUX MoJjekyina. Ha ocHOBy aHamm3ze
reoOMeTpHjCKUX napamerapa Ouhe ogabpaHy TUIMYHM IPUMEPU KPUCTAIHUX CTPYKTypa ca

BOJIOHUYHHUM Be3ama 1 OHM he OUTH ucKopuiTheH! 3a KBAHTHOXEMHU]jCKE MPOpavyHe.

Y ngpyrom Jeny WCTpakuMBama IUIAHUPAHO j€ JIETaJbHO KBAaHTHOXEMH])CKO
pPOydYaBamke IMPOMEHE BPEIHOCTH EJIEKTPOCTATUYKOr MOTCHIHjajda W JETOHAOWIHOCTH
oa0paHUX HUTPOAPOMATUYHUX EKCIUIO3MBa ycien (opMupama HWHTEPMOJICKYJICKHX
BOJIOHMYHHX Be3a. KBAHTHOXEMHU]jCKH TIPOpAvYyHH Kao M MPOpadyHU 3aCHOBaHH Ha Teopuju
dyaknuonana ryctune (Density Functional Theory - DFT) Ouhe pahenum Ha Mopen

CUCTEeMHMa Yy racHoj ¢a3u aju U Ha TeOMEeTpHjaMa MPEy3eTUM U3 KPHCTATHUX CTPYKTypa



KOje cy oa0paHe y IpBOM Jiely HcTpaxkuBama. [loceOHo he OuTH aHanM3upaHu ciiyyajeBU
y KOjuMa HUTPOApOMAaTHYHH MOJICKYJIH MMajy YJIOTY JIOHOpa aTOMa BOJOHHMKA M CIIy4ajeBU
y KOjUMa OBH MOJICKYJIM MMajy YJIOTY akKLeNTopa aroMa BOJOHHKA y BOJOHHYHO] BE3H.
3aBUCHOCT BPEAHOCTH EJICKTPOCTATHYKOI TOTCHIMjajda OJI TEeOMETPHje U CHEPrHje
BOJIOHMYHHX Be3a Takohe he outu ncnurana. buhe uzpauynare u enepruje nuconujamnuje C-
NO: Be3a y cTypKyTpaMa HUTPOApPOMAaTHUHUX MoJieKyna y kojuma NO; rpyna y4decTyje y
BOJIOHUYHOM BE3MBaly U y CTpyKTypama y kojuma NO; rpyna He y4ecTByje Yy BOJOHUYHOM
BE3WBamy. YTHIA] MPHCYCTBA BOJOHWUYHE Be3€ Ha JCTOHAOWIIHOCT eKCIuto3uBa Omhe
UCTITAaH W Yy KBAIMTATHBHOM W Y KBaHTUTAaTHMBHOM CcMHCHTy. EHepruje um reometpuje
BOJOHMYHHMX Be€3a y KOjUMA YYECTBYjy pPa3JIMUUTH IOJUMOP(U HUTPOAPOMATHUYHHX
MOJIEKyJIa TPEy3eTH M3 KPUCTAIHUX CTpyKTypa Takohe he Outm m3pauynare. Ha ocHoBy
pe3yaTara KBaHTHOXEMHU)CKUX MpopadyHa Ouhe M3BEACHU 3aKJbyUIM O YTHIA]y OKPYXKEHa
Ha EJEeKTPOCTaTHYKE IOTCHIWjaJle W JETOHAOMIIHOCT OJa0paHMX HHUTPOAPOMATHYHHX

MOJICKYJIA.

Y tpehem neny wucrtpaxuBama Ouhe NnpoydyaBaHH CIIy4ajeBH HHTPAMOJIEKYJICKOT
BOJIOHMYHOT BE3MBamka y KOjUMa YYECTBY]Y HHUTPOAPOMATUYHU MOJICKYIH. [IpuMeHOM
KBaHTHOXEMHU]JCKHUX MeTo/1a Onhe MchuTaH yTuiaj MHTPaAMOJIEKYJICKHX BOJOHHYHHUX Be3a Ha
eneprujy nuconujanuje C-NO2 Be3a y cTpyKTypama oJladpaHuX MOJIEKYJIa eKCIUIO31Ba, aJlH
U Ha BPEIHOCTH eJeKTpocTaTHukor noreHnujaita uzHag C-NO: Beza. buhe ananmsupane
BPEIHOCTH €HEpruje AMCOIMjallije Be3e U eNeKTPOCTaTUYKOr moreHuujaita uzHaa C-NO;
BE3a W HA OCHOBY pe3yliTaTa HaBeleHE aHanu3e Ouhe KBAaHTHUTATUBHO M KBAJIUTATHBHO
UCIIUTAH YTHIA] WHTPAMOJICKYJICKOT BOJOHHUYHOT BE3HMBamka Ha JIETOHAOWIIHOCT OBUX

MOJICKYJIA.

Ha ocHoBy pe3ynrara aHanu3e KpUCTAIHUX CTPYKTypa U KBaHTHOXeMUjcKUX U DFT
npopadyHa Ouhe cucTeMaTCKM ONMCaH YTUIA] BOJOHMYHMX Be3a Ha JAETOHAOMIIHOCT
HUTPOAPOMATUYHMX €KCIUIO3MBA U MIPEAJIOKEHA HOBA IPaBUiIa 3a TU3ajHUPABE EKCIIO3UBA

ca yMepeHoM jeroHabmHouhy 1 3a10BosbaBajyhom epukacHomhy.

5. MeToae ucrpakuBama

Kpucranue cTpykType MO3HATHX HUTPOAPOMATYHUX EKCIUIO3MBA M HUXOBHX
Kokpuctania Ouhe mpeyszere u3 KemOpuuke 0aze CTPYKTypHUX TOAaTaka. AHAIA30M

KPUCTATHUX CTpyKTypa Omhe uaeHTPHUKOBaHM 0Opaciyi BOAOHHYHOT BE3WBaka U YACO



BOJIOHMYHHX B€3a y YKYITHUM HEKOBaJCHTHUM MHTEpaKlMjaMa y KPUCTAIHUM CTPYKTypama
oBux Mmonekyna. [Tocebno he Outu ananusupane QyHKIMOHATHE TPyIe KOj€ YUECTBY]Y Y
CTBapamy BOJOHMYHMX Be3a, U Ouhe ymopeheHn TeOMETpUjCKH MapaMeTpu
KapaKTePUCTUYHU 32 BOJOHHYHE Be3€ Y KOjUMa HUTPOAPOMATHYHHU MOJIEKYJIH UMAjy YJIOTY
JIOHOpa M akmenrtopa BogoHuKa. [Iperparom he OuTH M3IBOjeHE W 3aceOHO aHAIM3HUPaHE
OHE CTPYKTYpe Koje cy oapeheHe MeTooM HEyTpoHCKe audpakiigje jep oBa MeToja Aaje
npeuu3Ho ojpeheHe Mojokaje aromMa BOJOHUKA INTO j€ OJ BEIHKOr 3Hauaja MPUIHMKOM
aHaM3Upama BOJOHUYHOT Be3uBama. buhe m3paduyHare u aHanmsupaHe u XupuidengoBe
Mare 3a CBE MW3/BOjEHE KpHUCTATHE CTPYKType KOje caapKe BOJOHHYHO Be3aHE
HUTpoapoMaTHuHe MoJjekyne. Ha ocHoBy aHamuse kpucramorpadckux mnonartaka, Ouhe
U3JIBOjEHU KapaKTEPUCTUUYHU MPUMEPHU KPUCTATTHUX CTPYKTYpa Y KOjMa HUTPOAPOMATUYHH
€KCIUIO3MBHU Tpajie BOAOHUYHY Be3y M OHU he OMTH ynoTpeOJbeHH NMPWIMKOM KaCHHjHX
KBaHTHOXEMH]jCKUX ITPOpadyHa.

[IpuMeHOM KBaHTHOXEMHjCKHUM TpopauyHa Ouhe oapehene enepruje u reomerpuje
BOJIOHMYHHX Be€3a y MOJEN CHUCTEeMHMa MPUIPEMJbEHHM Ha OCHOBY IOJaTaka M0OWjeHUX
AQHAJIM30M KPHUCTAIHUX CTPYKTypa (KaKko Ha reoMeTpujama MOOWjeHUM ONTHMHU3AIH]OM Y
racHoj ¢asu, TaKO W Ha TeOMETpHjamMa IMPEY3eTUM U3 KPUCTATHHX CTPyKTypa). Mare
eIeKTPOCTAaTUYKOI  TOTeHuWjada he OuUTH  u3payyHare 3a HU3  KJIACHYHUX
HUTpoapoMaTHuHuX ekcruiosuBa (1,3,5-tpunutpobensen; 2.4,6-tpuHuTpoTOnyeH; 2,4,6-
TPUHUTPO(DEHOT, 2,4,6-tpuamMuHO-1,3,5-TpuHUTPOOCH3CH, 2,4,6-
TPUHUTPOPECHUIIMETWIIHUTPAMUH W JIPYTMX HHUTPOAPOMATHYHUX EKCIUIO3MBA YHje Ce
KpHUCTaJIHE CTPYKType Hanaze y KemOpuukoj 0a3u CTpyKTypHUX MOJaTaka) 3a ciaydajeBe y
KOjUMa OHHM HE YYeCTBY]y Y BOJIOHHYHOM Be3MBamby, Kao U 3a ClIy4yajeBe y KOjuUMa OBU
MOJICKYJI TpajJie BOJIOHWYHY Bedy. Ha ocHoBy mopehema moOujeHux pesynrata Ouhe
NPOICHEH YTUIA] BOJOHUYHOT BE3MBamka HAa MPOMEHY BPETHOCTH EIEKTPOCTATHYKHX
MOTEHIIMja’da y o0JacTMMa MOJEKYJCKE IMOBpIIMHE KOje Cy OJf 3Hauaja 3a MpOLEHY
JNETOHAOMIIHOCTH €KCIUIO3MBa (IIpe cBera IIEHTpPalIHE peruje MOoJeKyjaa, Kao U 00JIacTh
u3Hac C-NO: Be3za). C 003upoM 1a HUTPOAPOMATHYHU MOJICKYJIH W BOJa MOTYy OWTH H
JIOHOPH M aKUENTOPY BOJAOHHUKA y BOJOHUYHOM Be3UBamy, Onhe ucnuraHa /JBa THUIA MOJEI
cuctema. Y MpBOM Cly4yajy UCIUTUBAHU HUTPOAPOMATUYHH MOJEKyIu he OUTH JOHOpH, a Y
JIPYTrOM aKLENTOpH BOJIOHHKA.

[Topen Tora, Ouhe aHanM3WpaHu CIy4ajeBU HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYJAa y KOjUMa
nona3su 10 GopMHpama WHTPAMOJEKYJICKMX BOJOHHYHHX Be3a wu3Mel)y pasnmuuutux

cyncturyerara 1 NO» rpyna. Enepruje nucoumjanuje C-NO: Be3a Ouhe uspauyHarte 3a



npuMepe reoMeTpHuja y KojuMa MocToje BOJOHHYHE Be3e U Ouhe ymnopehene ca eneprujama
TUCOLIMjalldje OBUX Be3a Yy TreoMeTpHjamMa y KojumMa He Jojasu 10 ¢dopMupama
MHTPAMOJICKYJICKAX BOJOHMYHUX Be3a. [lopex Tora, Ouwhe ymopehene u BpeaHocTn
eslekTpocTaTuykor morteHnyjana uzHax C-NO: Beza 3a oBa nBa ciy4aja. Ha ocHOBy
noOujeHnx pesynrtara Ouhe neTa/bHO ONWCAH YTHIA] WHTPAMOJIEKYJICKOT BOJOHUYHOT
BE3UBama Ha JETOHAOMIHOCT HAaBEICHUX MOJICKYIIA.

3a TeOpHjCKO M3pavyyHaBamkEe BPETHOCTH €IEKTPOCTATUYKUX MOTEHIMjajla KIaCHIHUX
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKyJla W €Hepruje BOJOHWYHE Beze Ouhe KopumrheHe
KBaHTHOXEMH]jCKe MeToze Bucokor HuBoa (mpe ceera MP2 u CCSD(t) metone)kao u DFT
METO/IE.

3a noOujame ONTHMH30BAaHMX TEOMETPHja MOJIEKYJIa M H3padyBambe MOJEKYJICKOT
EJICKTPOCTATUYKOT TOTCHIMjajla W CHEepPruje TUCOIHMjalHje YIJbEHUK-a30T BE3e Yy MOJEI
CHCTEeMHUMa BOJA/HUTPOAPOMATHYHU MOJIEKYdl H  CIOOOIHUM  HHUTPOAPOMATHYHUM
Molekynuma Ouhe kopumrheHa Teopuja (pyHKIHMOHAIHE TycTUHE. M3pauyHare BpeIHOCTH
enepruje nuconujanuje C-NO; Bese Ouhe ynopelheHe ca ekCriepruMeHTaTHUM BPEIHOCTHMA
U3 JINTEPATYype 3a HUTPOAPOMATHUHE MOJIEKYJIE 32 KOj€ Cy OBH MOJAIN JOCTYITHH.

3a pauyHame BPETHOCTH EJEKTPOCTATHYKOI MOTEHIMjaja 3a ojadpaHe MOJeKyJje
takohe he 6utu kopurthene mMeroze Teoprja GyHKIIMOHAIHE TYCTHHE.

KombunnoBameM pesynrata kBaHTHOXeMmHjckux u DFT mpopadyna ca pesynratuma
aHaM3e KPHUCTAIHUX CTPYKTypa HHUTPOAPOMATUYHMX EKCIUIO3MBA M KOKpHcTana Owhe
KBaHTUTATUBHO W KBAJIMTATUBHO OJpeleH yTUIla] BOAZOHUYHOT BE3UBamha Ha JETOHAOMITHOCT

OBHX CKCIIJIO3HMBA.
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