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u3pany J0KTopcke aucepranuje Xpuctune A. I'ocionnHoBrh, MacTep Onoxemmuyapa.

IlomTroBane KOJICTUHUIIE U KOJICTC,

Ha penoBnoj cemnumm HacraBHo-Hayunor Beha YHuBep3utera y beorpamy — Xemwujckor
dakynrera, ogpxkanoj 10. cenremOpa 2026. rogune (omanyka 6poj 617/2), uzabpanu cmo 3a
ynaHoBe Kommucuje 3a TOJHOIIEHE WH3BEIITaja O OLEHH HayyHe 3aCHOBAHOCTU W
OIPaB/IaHOCTH MPEAJIOKEHE TeME 3a U3pay JOKTOPCKE JHcepTaluje KaHauaaTa XpucTuHe
A. TocnoguHoBuh, mactep Ouoxemuuapa, IpHjaBJbEHE IOJ HACIOBOM: ,, TeopHjcko
npoyvyaBamwe yruuaja N,/N-I1MXaJ0reHOAMHHO-TPyNla HA CTPYKTYPY U [IeTOHALlMOHE
KapaKTepucTHKe HUTPOAPOMATHYHUX jeubeba”.

Ha ocHoBY moiHeTe TOKYMEHTaIM]e, Kao M YBUIA Y JOCAIAIIBU PaJl KaHIU1aTa, TOJHOCUMO

HacraBno-nayunom Behy Xemujckor akynrera cienehu:

M3BEHNITAJ

A. BUOTPA®CKU IMOJALIN O KAHAUJIATY

Xpuctuna ['ocnonunoBuh (neBojauko Cpehkosuh) je pohena 16. genemOpa 1980. rogune y
Kparyjesuy. OcHoBHy mikosy 3aBpmmia je y Kparyjesmy, aok je cpeamy mkoiy (IIpsa
Kparyjseuka ['umnasuja, [IpupoaHo — maremaTiuku cMep) 3aBpimia 1999. ronune. [lkoncke
2008/09 ymnucana je ocHOBHEe crTyauje (cmep Ouoxemuja) Ha XeMHUJCKOM (aKyiITery,
VYuusep3uteta y beorpany, rae je nunmomupana 2015. rogune ca mpocekom 7,61. JlummoMcku
paj 1o Ha3uBOM ,,[IpolieHa KBanuTeTa TUrHUTA ToJba A ieno3uta KoBUH Ha OCHOBY cajipkaja
Makpo- U MUKpoeneMmeHaTa” je onOpanmia 2015. rogune ca oueHoM 10, moj MEHTOPCBOM
npod. ap. Kcennje CrojanoBuh. [koncke 2015/2016 ynucyje mactep cryauje Onoxemuje Ha
rucrom dakynretry u guriomupa 2016. rogune ca mpocekom 9,00. Macrtep paj 1moj Ha3uBOM
,IIpolyKija U ynotpeda €H3MMCKOT KOMIUIEKca TJbuBe Irametes versicolor y TpeTMany

HEPAaCTBOPHMX JIM]ETETCKUX BJIaKaHa* ogOpaHuia je ca oueHoM 10, moa MEHTOPCTBOM Hpod.



np 3opana Byjuuha u np bussane JlojaoB, HayuHor capagnuka LlenTpa 3a Xemujy, UXTM-a.
VYuupep3uteta y beorpamy. JlokTopcke cryaumje xemuje ymwmcyje 2023/24. romune, Ha
XemujckoM ¢akynteTy YHuBep3uTera y beorpany.

On debdpyapa 2021. mo 2024. rogune roauHe 3amocieHa je Ha Onesbemy 3a MOJICKYJIapHY
Mukpoouosiornjy, Llentpa 3a mukpoouonorujy, MucrtutyTa 3a jaBHO 3apaBibe CpoOwuje ,,Jlp
Munan Jopanouh baryt*, nasse MJ3C Baryt. On 2024. ronusue je 3anocieHna Ha Onesbemy

3a TEHOMCKY enuaemMuonorujy, Liearpa 3a mukpo6uonorujy, MJ3C batyT.

b. OBJAB/JBEHU HAYYHU PAJTOBU U CAOIIIITEIBLA

Xpuctuna A. I'ocioguHOBHK ayTOp je jeTHOT HAy4HOT pajaa 00jaBJbEHOT Y YaCOIHCY
MehyHapoaHor 3Hauaja kareropuje M23. Tlopem Tora, KoayTop je celaM CaolIITeHa
Mpe/ICTaBJbeHUX HAa Mel)yHapOIHUM HayYHUM CKyrnoBuMa M34.
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B. OBPA3JIOKEWBE TEME
1. Hayuyna obaact: Xemuja
Yaxa HayyHa o0aact: OnuiTa u HeOpraHcka Xxemuja
2. I[lpeamMeT HAYYHOT UCTPAKNBAKHA

[IpenMeTr Hay4yHOI HCTpakKMBamba NpPEUIOKEHE JTOKTOpPCKE aucepranuje oOyxpara
TEOPUJCKO MpoydaBame yTHlaja npucycrtBa N,N-nuxanoreHamuHo-rpyna (-NFz, -NCla,
-NBr;, u -Nl2) Ha CTpyKTypy, €JIEKTpOHCKE M JETOHAlIMOHE KapaKTepPHCTUKE
HUTPOAPOMATHUHUX €KCIJIO3MBAa TNMPHUMEHOM KBAaHTHOXEMHUJCKHUX IpOpauyHa M aHalIu3e
KPUCTAJIHUX CTPYKTypa. Y OKBHpY OBOI HCTpaXkuBama IpoydaBahe ce yTHIla] MPUCYCTBa
N,N-puxanoreHaMMHO-TpyIla Ha MOJIEKYJICKY CTPYKTYpy HUTPOApOMaTHUYHUX MOJIEKYyJa Kao
U Ha MaKOBamke OBUX MOJIEKYJIAa Y KPUCTAIHUM CTpyKTypama. AHanu3a he ce 3acHUBAaTH Ha
poyyaBamy EKCIIEPUMEHTATHO OJjpeheHUX KPUCTATHUX CTPYKTypa ajll U CTPYKTypa
NOOMjeHUuX TMOCTYIIKOM ONTHMHU3AlMje TeOMETpPHje MPUIMKOM KBAaHTHOXEMH)CKUX
npopauyHa. [lopen Tora, mpoydaBahe ce yTHIla) OBHX Tpyna Ha BPEIHOCTH MO3HATHUX
MHAMKATOpa JI€TOHAOMJIHOCTH HHUTPOAPOMATHUYHUX MOJIEKyJa Kao INTO Cy EHEepruje
JUCOLIMjalli]e HajcIabujuX XEMHjCKUX Be3a Y MOJIEKYJINMa, BpeqHOCTH BubeproBux nHiaekca

Y MaplHjaTHAX HaeJIEKTPUCamka, CHEPTHje U TEOMETPHje TPAaHUYHUX OpOUTaIa, MOJEKYJICKH
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€JIEKTPOCTATUYKHU TOTEHLMjal Ka0 U €HEepruje MHTPAMOJIEKYJICKUX U HHTEPMOJEKYJICKUX
HEKOBAJICHTHUX MHTEpaKLMja KOje MOry Jla YTU4y CTPYKTypy OBUX Mojiekyjaa. KonauHo,
O6uhe mpoyvaBaHe JETOHAIIMOHE KApaKTEPUCTHKE HUTPOAPOMATHUYHUX MoJieKyna ca N,N-
JMXAJIOT€HAMHHO-CYTICTUTYEHTHMa ca ()OKyCcOM Ha ToruioTama (opMmupama M Op3uHama u
IpUTUCIIMMA AeToHayje. Vi3padyHare BpeAHOCTH OBHX JI€TOHALMOHUX ITapamerapa he Outu
o0jallleHe y KOHTEKCTY IpPEeTXOAHO ypal)eHMX aHaiau3a CTPYKTYpHUX M €JEeKTPOHCKHUX
CBOjCTaBa Mpoy4yaBaHUX MoJieKysa. Ha oCHOBy pe3ynirTara KBAaHTHOXEMH]jCKHX MPOpayyHa U
aHamM3e TEOMETPUjCKHUX IapaMerapa M3 KPHCTAIHHUX CTPYKTypa W ONTHMH30BaHUX
reomeTpuja 6uhe ucruTaHe AeTOHALMOHE KapakTepucTuke N, N-1uxanoreHaMuHO-TIpyIia Kao
NOTEHIHMjalTHUX eKcIio3o¢opa (GyHKIMOHATIHE TpyIe Koje TONPHUHOCE TOME Ja MOJIEKYJI
uMa KapaKTepPUCTUKE EKCIUIO3WBA), ali M YTHIIA] IPHCYCTBAa OBUX Ipyla HA JETOHAIIMOHE

KapaKTepUCTUKE HUTPOAPOMATHYHHX jEIUHEHHA.

3. lnsb ucTpaxuBama

b ucTpakvuBama TUIAHUPAHUX y OKBUPY MPEIOKEHE JOKTOPCKE AUCEpTaIje je
CUCTEMATCKO MpOoyYaBame yTHIaja TpUCycTBa N, N-TUXaIOTeHaMUHO-TPyTIa Ha CTPYKTYpPHE
N CIICKTPOHCKE KAPAKTCPUCTUKE HUTPOAPOMATUIHUX MOJICKYJIa KOje YTU41y Ha J€TOHAIIMOHA

CBOjCTBa OBaKo ,[[I/I3ajHI/IpaHI/IX BUCOKOCHCPTCTCKUX jez[mLe}La.

VY npBoM Aeny ucTpakuBama Ouhe mpoydaBaHe Te€OMETpHUje IO caja CHHTETUCAHUX
HUTPOAPOMATHUYHUX MoOJIeKyna ca N,N-AuxajoreHaMHHO CYIICTUTYeHTHMa 3a Koje Cy
JIOCTYIIHE KPUCTAJHE CTPYKType. Y OKBUPY OBe aHaiau3e Ouhe uaeHTU(UKOBaHU Hajuenrnu
oOpaciy HEeKOBAJICHTHUX WHTEPAKIIMja Y KPUCTATHUM CTPYKTypaMa OBHX MOJICKyJa Kao W
ytunaj N,N-IuxajJoreHaMHHO-Tpyna Ha reoMmeTpHujy HuTpo-rpyma. Ilocebno he Outm
MpoydaBaHe €BEHTyallHe 0J00jHE WHTEepakifje u3Mely oBe 1BE BPCTE CYNCTUTyeHATa jep
TaKBE HMHTEpAKIMje MOTy naa jaoBeny 1m0 Aedopmanmje u crnabbema C-NO> Bese uwmje
pacKUIame je YeCTO MPBU KOPAK y MPOIECy JCTOHAIM]e HUTPOAPOMATHIHHX MOJICKYyJIa.
[Topen Tora, 6whe neTasbHO TpoydyaBaHE W aHATU3UpaHe JApyre ciabe XeMHUjCKe Be3e Y
MOJIEKYJTy KoOje OM TOTEHIMjalHO Morje OWTH OJrOBOpPHE 3a TOYEeTaK JAeTOHAIHje,

ykibyuyjyhu u C-NX; Bese.

VY npyrom aeny uctpaxuBama ouhe ypah)eHo neTajbHO KBAaHTHOXEMH]CKO MTPOYyYaBambe
reoMeTprja M EINEKTPOHCKMX KapaKTePUCTHKAa HUTPOAPOMATHYHUX MoJieKyna ca N, N-

JUXAJIOT€HAMHHO CYTICTUTyeHTHMA. ['eoMeTpuje HUTPOoapOMaTH4YHUX Mojekyia ca -NFa,



-NCl, -NBr2, u -NI; cynictutyenTimMa Ouhe onTuMH30BaHe W aHAIM3UpaHE. Y OKBUPY OBE
aHanuse ¢Gokyc he OMTHM Ha HEKOBAICHTHHM Be3aMa W CTEPHUM OJ0MjalbUMa Koja Cy
NPUCYTHA y CTPYKTypama OBUX MOJIEKYJIa U KOja OM MOTJIa J1a yTU4y Ha IbHXOBE IETOHAI[OHE
KapakTepucTuke. Pesynraru oBux ananusa 6uhe ynopeheHu ca aHaIM30M €KCIIEPUMEHTATTHO
onpeheHux reomeTpuja HaBEACHUX MOJIEKYJIa Y KPUCTATHUM CTPYKTypama. 3a ONTUMHU30BaHE
reoOMETpHje TpOyYaBaHUX MoOJIeKyJa Ouhe wu3padyHaTe BpPEIHOCTH HAJIIO3HATH]UX
WHAUKATOpa JIETOHAOWIIHOCTH Kao INTO Cy €HEpruje TpaHWYHHX OpOWTana, mapiiyjairHa
HACJICKTPUCAha, MOJIEKYJICKHA EJIEKTPOCTATUYKH TOTCHIUjaId W €Hepruje Hajcradbujux
XEMH]CKUX Be€3a y MOJIEKylInMa. BpeTHOCTH eNeKTpOCTaTHUKOT MOTEHIIMjana y IEHTPaTHUM
pervjamMa MOJIEKYJICKE MOBpPIIMHE Cy MOCEOHO KOpPUCHE 3a MPOLEHY IETOHAOWIHOCTH,
uMajyhu y BHIy J1a jako TMO3MTHBHO HACIIEKTPHCAKE y CPEAMINBLUM perdjaMa MOJICKyJia
yKa3yje Ha BUCOKY JIETOHAOMJIHOCT Y OJHOCY Ha MEeXaHW4Kd ynaap. Ha ocHOBy pesynrara
KBaHTHOXEMM]CKUX MpopauyyHa Ouhe W3BEIEHM 3aKby4ylld O YTUIAjy mpucyctBa N,N-
JIUXaJOTeHaMUHO TpyMa Ha HaBeJeHEe WHANKATOPE NETOHAOMIHOCTH HUTPOAPOMATHUHUX

MOJIEKYJIa, Ka0 U Ha lbUXOBE MOJIEKYJICKE CTPYKTYpE.

VY tpeheM neny ucrpaxxkupamwa Onhe n3padyHaTe BpeIHOCTH TOIIOTa (OPMHUpPaHa, Kao
u Op3WHE W TPUTHUCKA JETOHAIMje 3a oJadpaHe HUTpPOapoMaTH4YHE MoJiekyie ca N,N-
JMXanoreHaMuHo-cynctutyentuma. Ilopen oBora, Ouhe u3pauyHaTe U BpeAHOCTH OanlaHca

KHCCOHHKA 3a CBC UCITUTUBAHC BUCOKOCHECPICTCKE MOJICKYJIC.

Ha ocHOBy pe3ynrata aHaiu3e KpPUCTAIHUX CTPYKTypa U KBaHTHOXEMH)CKUX
npopauyHa 6uhe cuctemMarcku onucan yTuiaj N, N-muxanoreHaMuHO-Ipyna Ha e(pUKacHOCT

u I[GTOHa6I/IJ'IHOCT HUTPOAPOMATUYHUX CKCIIJIO3HBA.

4. Metoae ucrpakuBama

[IpoyuyaBame eKCHEpUMEHTAIHO oOJpeheHuX TeoMeTpHja HUTPOAPOMATHUHUX
MOJIEKYyJIa KOju canupxke N, N-auxaaoreHaMHuHO-TpyTie 3acHuBahe ce Ha aHAIM3U JTIOCTYITHHX
KPUCTATHHUX CTPYKTYypa OBUX MOJIeKyia. KprucraimHe cTpyKType Majlux OpraHCKHX MOJIEKYJIa
ca N,N-auxanoreHaMHHO-CYTICTUTyeHTUMa Ouhe npeysere u3z KemOpuuke 60a3e cTpyKTypHHUX
nonaraka (Cambridge Structural Database — CSD). AHanu30M KpuctajaorpadCcKux mnojaraka
ouhe maeHTH(OUKOBAHU OOpACI HEKOBAJICHTHOT BE3WBama y KPHUCTAIHUM CTPYKTypama
OBHX MOJIEKYJIa, ca ToceOHUM (POKYyCOM Ha CTPYKTYype HUTPOAPOMATUYHUX MOJieKyJia ca NV, N-

AUXAJIOTCHAMHUHO-CYIICTUTYCHTUMA. I[CTaJBHO he Ourtn AHAJIM3UPAHEC BPCAHOCTU YTJIOBA



u3Mmel)y paBHM HHUTpO-TpyIE KOja ce Haja3u y cyceacTBy N, N-TuxanoreHaMuHO-IpyIne U
paBHU apOMATHUYHOT MPCTEHa, ¢ 003UPOM Jia BeJIMKa OJCTyMHama OJ] IUIaHapHOCTU u3Mely
OBHX paBHHU 3HAYajHO YTHUYY Ha MOPACT ACTOHAOMIIHOCTH HUTPOAPOMATUYHHUX MOJICKYJIA.
buhe wu3pauynare u ananmsupane XwupiidennoBe Mame 3a CBE H3JIBOjEHE KPHCTAIHE
CTPYKTYyp€ HUTPOAPOMATHYHHX MoJieKyia ca N, N-AuxaioreHaMHHO-CYICTUTyeHTuMa. Ha
OCHOBY aHaim3e KpucTtajorpackux rmopataka Owuhe pasjalimeH  yTHIA] N,N-
JMXAJIOT€HAMHHO-CYTICTUTyEeHaTa Ha TE€OMETPHU]y HUTPO-TPpyIa y OBUM MOJIEKYJINMA.

OnTumusaiyje reoMerpuje MoJiekyna ouhe pahene kopumhemeM MeTo/1a 3aCHOBAHUX
Ha Teopuju ¢yHkuuoHana ryctune (Density Functional Theory — DFT). OnTumMu3oBaHe
reoMerpuje Ouhe ananusupane ca nocedbHuM (HoxkycoMm Ha oOpaciie HEKOBAJICHTHUX Be3a U
CTEpHUX OJI0Mjaba y OBUM MOJIEKyJlHMMa. 3a motpebe oBe aHanm3e Ouhe padyHate u
BU3YEIIM30BaHE TOBPIIMHE KapaKTEPHCTUYHE 3a oapeleHe HeKoBaJieHTHE KOHTakTe (Non-
Covalent Index Plots — NCI). IlpuMeHOM KBaHTHOXEMHjCKUX MpopadyHa U MpopadyHa
3aCHOBaHUX Ha Teopuju QyHkuuoHana ryctune (Density Functional Theory — DFT) Ouhe
u3padyHaTe BPETHOCTH IO3HATUX HHIMKATOpa NETOHAOWIIHOCTH Kao IITO Cy EHEepruje
JIUcoIMjalje Hajcimaduje Be3e Yy MOJEKyJIy, €Hepruje rpaHudyHux opoutana, Bubeprosu
MHJIEKCH 3a Hajciabuje XeMHjCKe Be3e, MaplMjajHa HaeleKTpHcama aToMa U BPEIHOCTH
MOJIEKYJICKOT ~ €JIEKTPOCTATUYKOr TMOTEHIMjajla Yy LEHTPAJIHUM JEJOBHMAa MOBpIINHE
UCTIUTUBAaHUX MoJsiekyna. OBe BpenHoctu Ouhe m3padyHare 3a HHU3 HUTPOAPOMATHUYHUM
Mosiekyna  ca  N,N-auxanoreHaMHHO-cynctutyeHtuma (N, N-nudayopamuno-2.,4,6-
TpUHUTpOOeH3eH, N, N-muxiaopamuHo-2,4,6-TpuHUTpoOeH3eH, N, N-nubpomamuHo-2.,4,6-
TpUHUTpOOeH3eH, N,N-nujogaMuHo-2,4,6-TpUHUTPOOCH3EH, U JIPYI'M HUTPOAPOMATUUHU
MOJIEKYJIH KOjU Y CBOM cacTaBy cazapke N,N-nmuxanoreHamuHo-rpyne). [lopen tora, 6uhe
U3padyHaTe BPEIHOCTH HABEJCHUX WHIUKATOPA JETOHAOMIHOCTH W 33 apOMaTHYHE
MOJIeKyJIe KOju cajpke N, N-IuxaloreHaMMHO-TpyIIie aji He ¥ HUTPO-TpyIie, Kao U 3a came
HUTpOApOMaTHYHE MoJieKysne 0e3 N, N-auxanoreHaMHuHO-CyncTuTyeHata. Ha ocHOBY
nopehema pesynrara HoOMjeHHX 3a OBE rpymne MoJjekyna Ouhe mporewmeHn ytumaj N,N-
JIXAJIOT€HAMHHO-CYTICTUTyEHATa Ha IETOHAOMITHOCT HUTPOAPOMAaTHIHUX MOJIEKYJIa.

EdukacHoCT neToHalMje HMCHOUTHBAHUX MoJieKysna Ouhe omucana kopuuihemem
BpPEIHOCTH MpPHUTUCKAa M Op3uHEe JeToHaluje, koje he OuTH u3pauyHare KopHIIhemeMm
MoaudukoBanux Kamier-IIejxkoOcoBuX jenHaunHa WM APYTHX EMITUPHJCKUX penaiuja Koje
ce MOry NMpHMEHUTH Ha oBe cucrteme. lTormore (opmupama Mojiekyja Ouhe padyHare
IPUMEHOM CEMUEMITHPH)CKUX METOAA.

Csu kBantHoxemujcku U DFT mpopauynu 6uhe palhenu xopumhemeM mporpamckor



nakera Gaussian09. Ilperpara KemOpuuke 06a3e cTpykTypHHX mojaTaka Ouhe ypahena
kopuithewem codTBepa ConQuest. 3a morpedbe ceMUEMIMPUJCKUX TIpopadyyHa Owuhe
kopunrhen nporpam Mopac. Ilo notpedu, 6uhe kopunthenn U APyru IporpaMu 3a aHaJIU3e
KPUCTAIHUX CTPYKTYpa U TEOPUjCKE IPOpadyHe.

KomOunoBameMm pesynrata kBanTHOXeMHjckux W DFT mpopauyHa ca pe3ynraruma
aHaJIN3¢ KPUCTATHHUX CTPYKTYpa HUTPOAPOMATUYHHX eKCIUIo3uBa ca N,N-TuxaioreHaMruHO
CYIICTUTyeHTUMa Onhe KBaHTHUTATUBHO M KBAIUTATUBHO onpehen yrtunaj mpucyctBa N,N-

JAUXAJIOTCHAMHUHO-TPYIIC HAa J€TOHAIMOHEC KAPAKTCPHUCTUKC HUTPOAPOMATUYHUX MOJICKYJIA.

5. AKTYyeJJHOCT Mpo0JieMaTHKe Y CBETy

Momudukanuja nmocrojehux u pa3Bujame HOBUX BHCOKOCHEPIEeTCKMX MaTepHujaia ca
yHarpel)eHUM JeTOHAIMOHUM KapaKTepucTHKaMa je y (oKycy OpOjHUX eKCIIepUMEHTAITHIX
U TEOPHjCKUX CTyauja y noclueamum neueHujama. [1-3] Ilog nmeroHannoHUM
KapaKTepUCTUKaMa YIJIaBHOM c€ MOjpa3ymMeBa JBe Ipylne oOcoOMHAa eKCIUIO3UBa!
neroHarmone  nepdopmance  (edpukacHOCT) W JAE€TOHAOMIHOCT  (OCETJHHBOCT)
BHCOKOEHEPIeTCKOT MaTepHjaja y OJHOCY Ha Pa3IMYHTE CIIOJbHE CTUMYJIAHCE (MEXaHUIKU
ynap, eJeKTpu4Ha BapHMIA, TOILIOTa, 3padewme). EduracHocT neToHamnmje ce mpe cpera
ornenay 6p3unu (D) u mputucky (P) neronanuje. 3a nporeHy BpeJHOCTH Op3UHE U TPUTUCKA
JIeTOHalMje KopHucTe ce Maremartuuke penanuje nonyT Kammer-Llejkobcosux (Kamlet-
Jacobs) jennaunna Koje najy noysnane Bpennoctd D u P 3a excriio3uBe koju ce cacroje u3
yIJb€HUKA, BOJOHUKA, a30Ta U KUCEOHUKA. [3] 3a eKCIUI03UBE KOjU CapkKe NOoJaTHE aToMe
[I0CTOje U EeMIMPHUjCKU TpuiaroheHe Bep3uje oBuX jeaHauuHa. [4] [leronaOumHocT
€KCIUIO3MBA j€ MHOTO TeXe MPEIBUAETH TaKo Ja ce 3a CBeOOYXBaTHE aHAJIM3€ OBE BPCTE
KOMOWHYjy pe3ylNTaTd TpopadyHa eIeKTPOHCKUX KapaKTePHCTHKAa BHUCOKOCHEPTETCKOT
MOJIEKYJIa (EHEepTHje TUCOIM]jallnje Hajcaaduje XeMHU]JCKe Be3e, eeKTPOCTATHIKHU MMOTEHITH]all
MOJIEeKYyJla, €Hepruje rpaHUYHUX OpOHTaja, MaplujaiHa HaeleKTpUCamba Kao U JO0JaTHE
0CcOOMHE YKOJIMKO je TOTPEeOHO) ca aHAJIM30M F€OMETPHU)CKE CTPYKTYpPE MOJIEKYJIa KOja MOKe
Jla yKake Ha MoBehaH HAmoH y MOJIEKYJy WJIM Ha CTepHa o0ujama Koja MOTy Ja yTU4y Ha
BHCOKY JIE€TOHAOMITHOCT. [5]

[Tpunukom mMogudukanuje nocrojehux mim nu3ajHUpama HOBUX BHCOKOCHEPTETCKUX
MOJIEKYJIa TEXKU Ce MOCTU3amkhy BUCOKE €(PUKACHOCTH M HUCKE NeTOHaOMIHOCTUH. MehyTum,

MOJIEKYJIE KOJU HMajy OBaKBE KapaKTEpUCTHUKE je BeoMa TEIIKO IU3aJHUPATH jep



EKCIIEpUMEHTATHO mpuMeheH TpeHa Tmopacta JeTOHAOWIIHOCTH BHCOKOCHEPTETCKHX
MOJIEKYJIa ca mopacTtoM edukacHocTH JeToHaruje. OBO je MoceOHO M3PAKEHO y CIydajy
knacnaanx CHNO-ekcruio3uBa (€KCIUIO3UBH KOjU CE CacTOje U3 YIJbEHUKA, BOJOHHKA, a30Ta
U KMCEOHHKA) MOIMYT HUTPOAPOMATUYHUX MOJIEKya. Pa3ino3u 3a HaBeeHy 10jaBy jOIl YBEK
HUCY JIOBOJHHO Pa3jallllbeHH alld IIOCTOjU KOHCEH3YC J1a OBOM TPEH/Y JOTPUHOCH YHHHCHUIIA
Ja ¥ JCTOHAOWIHOCT M e(HKacCHOCT HaBEJACHHMX eKCIUIO3MBa 3aBHCE OJ HEKOJIHMKO
3ajenHUYKUX (akTopa Mehy kojuma Ccy TOIIoTa peakiivje, MPUCYCTBO HEKOBAJICHTHUX
MHTEpaKIHja U TyCTUHA KpucTana. [5]

Ogaj npobnem je moryhe npeBazuhu ¢pokycrupameM Ha HEKJIIACHYHE BUCOKOCHEPIeTCKe
MOJICKYJIE TOIMyT OHHMX KOjU Yy CBOM CacTaBy HMajy CYICTHTYCHATe Ca XaJIOT€HUM
enemenTuMa. [6,7] Beh ayro je mo3naro na oprancku mousiekynu ca N, N-muduryopoaMuH-
TPyIOM TIOKa3yjy H3BECHE BHCOKOEHepreTcke KapakTtepuctuke. [8] Hasemene N,N-
TUQITyOpOAMHHO-TPYIIE, 32 Pa3JIMKy OJf HUTPO-TPyIa, HE TEKE IUIAHAPHOM PACIoOpeny y
OJTHOCY Ha apoOMaTW4YHH MPCTEH, IITO JOBOAM 1O Jpyradvjer odpaciia HEKOBAJICHTHOT
BE3MBama U 0/10Mjama y KPUCTAIHO] PEIIETKH Y OJHOCY HA OHE KOjU MOCTOj€ Y KIIACUYHUM
HUTPOAPOMATHYHUM CTPyKTypama. OBO HaJaJbe yTUUe Ha TYCTHHY KPUCTaja aJld M Ha JIpyTe
dakTope oJ KOjuX 3aBHCU €(PUKACHOCT U JI€TOHAOMIHOCT €KCILIO3UBA, MOMYT nedopmMalirje
Hajcnabujux XeMHUjCKUX Be3a y Mmonekyiy. [lopen Tora, N,N-audayopoamuno-rpyme g0Bojie
0 crenu@uIHOr o0paciia pacrojiesie eIeKTPOCTATUUKOT IMOTEHIMjajla MO0 TOBPIIUHU
MOJIEKYyJ1a KOJU 3Ha4ajHO yTHYe Ha I€TOHAOMIHOCT BUCOKOEHEpreTckux Marepujana. OBo je
ol moceOHe BAXHOCTU Yy cily4a)y KoMOMHOBawma HUTpPO- U N,N-nudiayopoaMuHO
CYIICTHUTyeHaTa jep OW THME MOIJIO Ja c€ IOCTHUTHE (HUHO TMO/EHIaBaAkEe KaKo
NEeTOHAOMITHOCTH, Tako W e(QUKACHOCTH OBAaKO U3ajHUpAHUX eKcIuio3nuBa. JlomaTHa
NPETHOCT BUCOKOCHEPTETCKUX MOJIEKYJIMMa KOjH Y CBOM CacTaBy UMajy XaJoTreHe eJIEMEHTE
je BUX0BO OMOIMAHO AejcTBO. HaBeqeHn MOJIEKyIH ce MPUIMKOM JIETOHAIMje pa3fiaxy Ha
IPOAYKTE ca OMOIMIHUM KapakTepuCcTUKaMa KOjU MOTY Jla c€ KOPUCTE 3a caHallhjy TepeHa
HaKOH IMOTEHIM]aJTHe yIoTpede Onoonkor opyxkja. [9]

Hako cy BHCOKOCHEPreTCKe KapaKTepUCTHKE apOMaTHYHUX MoJiekyna ca N, N-
TUQIIyOpaMUHO CYTICTUTYEHTHMA JIOKa3aHe Ipe BUIlE JeLeHHja, OBa Kiaca jelubemba je
BEOMa MaJio MpOyYaBaHa y KOHTEKCTY BHCOKOEHepreTckux marepujana. C npyre crpase,
JIETOHAIIMOHE KapaKTePUCTUKE jeInberha ca IpyrumM NN, N-auxanoreHaMuHO-rpymnaMa (-NCl,,
-NBr,, u -NL»), Ka0 ¥ ca KOMOMHAIIM]jOM Pa3JIMUYUTOT Opoja HUTPO- U N, N-TuxanoreHaMruHO-
rpyna roToBO Ja YOIIITE HUCY MNpOy4yaBaHE HU EKCIEPUMEHTATHHUM HHU TEOPHjCKHM

METOodamMa.



VY OKBHpY OBe JIOKTOpCKEe maucepranuje Ouhe mpoydyaBaH yTtunaj mpucycrsa N,N-
JMXaJIOTeHAMHHO-TPYIa Ha €(PUKACHOCT M JICTOHAOWIHOCT HUTPOAPOMATHUYHUX MOJICKYJIa.
[Toce6Ho he OuTHm pa3maTpaHu YTUIQjU MPHUCYCTBA OBUX Ipyla Ha CTPYKTYpPy MOJIEKYyJa,
oOpaciie HEKOBAJICHTHUX MHTEPAKIMja Kao W yTULAj HA €Hepruje HajCiIadMjuX XeMM]jCKUX
BE€3a, IPAaHMYHHUX OpOMTANa M Paclojielly elIeKTPOCTaTHYKOT IOTEHIMjala Ha MOBPIIMHU
Mosekyna. Ha ocHOBY pesyiraTa TEOpHjCKHX HCTPaXKHMBamba CIIPOBEACHUX Y OKBUDPY OBE
nuceprauyje Owhe mpemIokeHe CTPYKType HOBHX BHCOKOCHEPIeTCKHX MOJeKyda ca

BHUCOKOM e(ukacHomhy ¥ yMEpeHOM JeToOHAOMITHOMI Y.

6. OyekuBaHm pe3yaTaTn

OuekuBaHU pe3yaTaTH MPEUIOKEHOT MCTpaXHBamka IOAPa3yMeBajy CHUCTEMATCKO
TEOPUJCKO HCHUTHUBAKE CBUX TE€OMETPUJCKMX M  KBAaHTHOXEMHJCKMX HHJAUKATOpa
JETOHALIMOHUX KapaKTePUCTHKA 0la0paHNX HUTPOAPOMATUIHUX MOJIEKYJIa Koju caapxke N, N-
JMXAJIOT€HAMHHO-TPYTIE Y CBOM CacTaBy.

VY norneny npoyuyaBamba FeOMETPH)CKUX KapaKTepUCTHKA, OUEKYje ce J1a TOKTOPAH] ypaau
cucremarcky nperpary KemOpuuke 0Oa3ze CTpYKTypHUX IoOJaTaka Ha CBE CTPYKType Koje
caapxke N,N-nuxanoreHamuHo-rpyne. buhe ypahena ananmsa reoMeTpujcKuX IMapamerapa
KOjU MOTy OWTH O]l 3Hayaja 3a JETOHAIIMOHE KapaKTepPHCTUKE, MPe CBera aHajlu3a TyKUHa
Hajcna0ujux Be3a y IMpOydyaBaHUM MOJIEKYJMMa, yIJoBa Be3a UM TOP3HOHUX yrioBa u3mely
onabpanux ¢parmeHata. Ha ocHoBy oBe aHanm3e Ouhe uaeHTH(UKOBAHE CBE MPHUBIAYHE U
0/100jHEe UHTEpaKIHje Koje O MOrJie yTULIATH Ha CTAOMIIHOCT U IETOHAIIMOHE KapaKTepUCTUKE
oBux Monekyna. CnuuHa aHanu3a Ouhe ypaheHa Ha cTpykTypama J00HjeHUM
KBaHTHOXEMM]CKUM IpopauyyHHUMa MPUIMKOM ONTHMHU3alllje TeOMETPHUje OBUX MOJEKyJa, U
TEOMETPHJCKH  MapaMeTpu JOOMjeHH TeopHjcKUM myTeM Ouhe ymopehenu ca
eKCIIepUMEHTAIHUM FeOMETPHjCKUM napamerpuma. Ha ocHoBy oBor nopehema Ouhe onucan
YTHIIa] OKPYKEHha Ha TEOMETPH]y MPOyIaBaHUX MOJIEKYJIa.

[Topen Tora, pesynaratu he oOyxBaTUTH U WH3payyHATe€ BPEIHOCTH 3HAYAJHUX
KBAaHTHOXEMM]CKUX HMHIUKATOpa JETOHAOWJIHOCTH OBHUX MOJIEKYJa, IpEe CBEra BPEAHOCTU
MOJIEKYJICKOT €JIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjaja Y KPUTUYHUM TauKama, €Hepruje rpaHuuyHuX
opOuTana, TapiyjagHa HaeJIeKTpUCama W EHEpPrHje IUCOIMjallhje Hajcaadujux Be3a y
[IpOyYaBaHUM MOJIEKyJIMMa. 3a oaadpaHe CTPYKType HHMTPOApOMAaTHUYHHMX MOJIEKYJa KOjH
canpxxe N, N-nuxajaoreHaMHHO-TpYIle Y CBOM cacTaBy Ouhe M3padyHare eHepruje 3HauajHUX

MHTPAMOJIEKYJICKUX U MHTEPMOJIEKYJICKUX HEKOBAJICHTHUX MHTEpaKIfja aa Ou ce 00jacHuo u



KBaHTU(UKOBAO YTHUI[A] OBUX KOHTAKaTa Ha CTPYKTYPE MOJICKYJIa.
Konauno, 6uhe n3pauyHate BpeJHOCTH TOIUI0Ta hopMHpama, 6alaHca KUCEOHUKa, Op3uHe
U MIPUTHCKA JICTOHAIIM]jE 32 CBE MPOyYaBaHE BUCOKOCHEPTETCKE MOJIEKYJIE U Ha OCHOBY OBHX

pesynraTa 6uhe aHanM3UpaHe BUXOBE BUCOKOCHEPIETCKE KAPAKTEPUCTHKE.
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I'. BAK/bYYAK

Komucuja cMatpa 1a je mpeuiokeHa TeMa HayqyHO 3aCHOBaHa U OIpaB/aHa, Kao U J1a je
y CKJIaJly ca aKTyEeJIHUM CBETCKUM MCTPaXKUBAUYKUM TOKOBHMA y 00J1aCTH OMIITE U HEOPTaHCKE
XeMUje, KBAaHTHE XeMHje U XeMH]e BUCOKOEHEPTeTCKIX MaTtepujaia. Odexyje ce aa pe3yaTaTi
OBOT UCTpa)KMBama MpyKe 3HauajaH JOMPHHOC pa3yMeBamby €(PUKACHOCTH U IETOHAOMITHOCTH
HUTPOAPOMATHYHUX MOJIEKYyJIa KOju canpxke N,N-auxanoreHaMHHO-cyrnctutyente. [loceban
JOTIPUHOC UCTpaXKUBama orjienahe ce y CUCTEMAaTCKO] aHAIM3U T€OMETPUjCKUX MapaMerapa y
KPUCTAJIHUM CTPYKTypama HaBEACHHMX MOJIEKyJa, Ka0 M y NIpPOIEHH HUXOBOT YTHIaja Ha
WHIUKATOPE JTETOHAOWIHOCTH TIOMYT €HEPTHje JUCOIMjallrje HajCIadujuX XEMHjCKUX Be3a,
BPEIHOCTH MOJIEKYJICKOT €JIEKTPOCTATUYKOT TMOTCHIHjala y KPUTUYHUM TadykaMa U Apyre
napaMmeTpe 3HayajHe 3a MPOILIEHY OCETJbUBOCTHU U CTA0MIIHOCTH OBUX MOJieKyJa. McTpaxuBame
he omoryhutu m 6osbe pasymeBame yTHIaja KPUCTATHOT MaKOBamba Ha KapaKTEPUCTUKE
MPOYyYaBaHUX BHCOKOEHEPreTCKUX MolleKyna. Ha ocHOBY moOujeHuX pesyiTara ouekyje ce
neuHUCake  CMEPHHIIA  KOje  MOTY  JIONPHHETH  PAlMOHATHOM  JIM3ajHUPABY
BHCOKOCHEPreTCKMX MaTepujaja ca CMameHOM JeToHaOuiaHourhy M 3a70BoJbaBajyhom
epukacHomhy. Y ckiaay ca 3aKOHOM O BHCOKOM oOpazoBamwy M CTaTyToM XeMHjCKOT
¢dakynrtera YHuBep3uTeta y beorpany, cMaTpamo Ja KaHIUIaTKUEba UCITyHhaBa CBE MOTpeOHe
ycIoBe 3a 0j00peme u3paje foktopcke aucepramnuje. Crora, Komucuja npemiaxxe HactaBHo-
HayuyHoM Behy YHuBep3uteta y beorpany — Xemujckor ¢akynrera 1a JOKTOpaH1y XpUCTHHU
A. T'ocnoguHoBrh 0100pH U3paay TOKTOPCKE AMCepTalje 1Mo/ HacIOBOM:
» T€OPHjCKO TMpoy4YaBame YyTHHaja [N,/N-IMXaJ0reHaMHHO-TPylla HAa CTPYKTYpy H
A€TOHALIMOHE KAPAKTEPUCTHKE HUTPOAPOMATHYHUX jeHIbEmba .
3a mentopa ce mpemtaxke nap Jyman BespkoBuh, Banpemnu mnpodecop YHuUBep3uTeTra y
beorpany — Xemujckor ¢akyntera. Cniucak pagoBa MpeiioKeHOr MEHTopa, U3 KOT ¢€ BUIH Ja
ucnymwana yciose u3 Ctannap/aa 3a akpeIuTalujy CTyIHjCKUX ITporpama JOKTOPCKHUX CTyIuja,

nat je y [Ipumory.
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