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B. I[Tpukas foxropcke gucepranuje u 06jaB/beHUX pajoBa
1. IIpukas goxropcke gucepraunje

[pepmer goxropeke aucepraunje Msynmmna Peyenosnha cy MonekyJscKy 1ecKpumnTo-
pu. Monekyncku neckpunropu cy dpojesu uim HU30BM Spojesa Koju ce KOpUCTe 3a KBaH-
TH(UKOBaIbe MONeKyIcke cTpykrype. [loceSna Kiaca MONeKyJICKIX JIeCKpUIITOpaA Cy Tpa-
doscke nnBapujante. [losHare cy 1 Ka0 TONOJIOLIKN MOJICKYJICKH neckpunropu. Mapoheme
OBIX A€CKPUIITOPa OMOryNeHo je npeAcTaBbameM MONeKyIa MOJIeKyJIckuM rpadom. Muore
KOPMCHE MaTeMATHUKE BEJIMYMHE MOTY Ce M3pauyHaTH M3 MOJEKYJICKOr rpada, HIp. CoIl-
crpene spenHoctn. Crora je mocrano moryhe KOHCTpyMcaTi 1 MOJNEKyJICKe NeCKPUIITOpe
KOjU Ce 3aCHMBajy Ha CONCTBEHMM BpejHocTuma. OHM Ce HA3MBAjy TOMONOLIKYM MOJIEKYJI-
CKI J€CKPUTITOPH 3aCHOBAHM HA COMNCTBEHMM BpeaHoctuma. [anac ux mma muoro. Camo
HEKOJIMKO HUX KOPUCTHU COMCTBEHE BPCAHOCTY JOOUjeHe M3 KIACHYHE MATPULE CYCEACTBA.



Meby muma ce nuctuay enepruja rpada, Ectpanun nngexc u pesonpenTaa eHepruja. ¥ okBu-
Py OB€ JIOKTOPCKe AucepTaluje N3BPLICHO j€ yIOpeHO UCINTHBAIbE 0BA TPU AECKPUIITOPA.

2. [Ipuxa3 objaB/peHNX pagoBa

Pap 2.1 Tenepanusosann Kaur—Kanros (GZZ) noimnHoMm je HeaBHO yBeeH ca LIbeM
na ce noseha ocermusoct godpo nosuaror Kanr—;Kanrosor nonmuuoma Ha T-eJIeKTPOHCKY
UMKIMYHY KOWbYTalnjy NeceTOWIaHNX NPCTeHoBa. Y OBOM pajiy Cy M3BefeHe PEeKyp3uBHe
dopmyite 3a uspauynasame GZZ SeH3CHOMIHMX CHCTEMA. Taxobe, nar je anropuram 3a
nspauynasame GZZ densenouannx nanaua. Ha kpajy, n3spiuieHo je ucrnrusaibe Xemuj-
cke npumeHmpuBoctT GZZ.

Pap 2.2 Cnocoduocr Tpu cemuemnupujcke meroge (PM3, PM5 u PM7) y periponykosa-
by eHTanmuje hopmuparma (Ag/° ) noanuuknnuanx apomarnuanx genona (PAP) je rectn-
pamna nopehermem eKcriepuMeHTATHUX U U3PAUYHATUX BPeAHOCTH 3a 33 jemuimbersa. ITopern
TOra, Pe3yJaTaTi CeMUeMIMPUjCKUX MeToja cy ynopeheHu ca onuma 1odujeHUM M3 OATO-
Bapajyhux nsonesmMnukux peakuuja, koju cy godujenn kopuuthemem B3LYP-D3 1 M06-2X
}ynkunonana y komdunaruju ca 6-311+G(d,p) ocosrum cerom. Ca npocedsom ancoiyT-
HOM IpeiIkoM MawoMm oa 10 kJ/mol, csux riet merona cy nane MelycodHo ynopenuse pesy-
Tate. Y3umajyhn y 003up BUCOKY pauyHCKY eMKACHOCT CeMUeMITUPUjCKUX MeTOJIa, YTHLA]
CTPYKTYPHMX Kapakrepucruka Ha Ag//” denona nenurusana je kopumrhemsem PM5 u PM7
meroaa. Yrspheno je na je najsehu yrunaj ma Ac//° nma Bennuuna Mosekysa, 10k edekTu
APYTUX CTPYKTYPHUX JAeTaba, Tj. nonoxaj OH rpyne, dpoj sanusa u rpanaie, cy craduju.
Yruuaj nonoxkaja OH rpyne onaja ca leHNM yIa/baBambeM O MOJIEKYJICKUX Kpajesa, U Ha
Kpajy noctaje desnauajan. Kaxo cy rpaname u dpoj sanusa mehycodHo saBucHu u oarosapa-
jyhu Mozekynm ¢y uecTo HerIaHapHM, TEIIKO je MCIIUTATH [10je{MHAYHe HOTIPUHOCE OBUX
CTPYKTYPHUX Kapaktepucruka. [enepanno, Ap/l° ce emamwyje ca nosehamem dpoja sanusa
M MOJICKYJICKOT PpaHamba.

Pap 2.3 Osaj pan je ycMepeH Ka NpOLEHN MPEeAMKTUBHOD NOTEHLHjala TONOJOLIKNIX
MOJICKYJICKMX JECKPUIITOPA 3ACHOBAHUX Ha COTCTBeHUM BpenHocTuma. Enepruja rpada,
Ectpapun unnexc, pesonsenTHa eHepruja u JlamnnacoBa eHepruja ¢y TecTupaHu Kao napa-
MeTpu 3a npeasubarme Tauke Kibyuama, Toruore Gopmuparma u koeduuujeHTa pacrnoge-
Jie OKTaHoJ/Bojia ajnkana. [lokasano ce 1a MOJEKYJICKM JAeCKpUIITOp da3MpaH Ha COINCTBe-
HUM BPEJHOCTMMA C€ HEe MO/KEe I0jeAMHAauHO KOPMCTUTH 3a YCIelrHo npeasnhame oBux
usmuko-xemujckux cBojcrasa, Beh npsu sarpedaukyu unnexe, Spoj Hysa y CnekTpy u Spoj
METIUI rpyna, Takohe, Mopajy dutu ykbydeHu y mMojene. V3BegeHu CTaTUCTUUKY apaMe-
TPU IOKa3yjy na cy Moaean koHcrpyucanm kopuithemem EctpaguHor nnaekca u pesod-
BEHTHE eHepruje 3HayajHo 0/bM Hero OHM ca eneprujom rpada u JlaracoBom eneprujom.
Taxas Tpeny je jour youssusuju y cayuajy koeduiiujenTta pacrojene okTaHo/Boga aaKaHa.



Papx 2.4 Mehy Buiire o aBe CTOTHHE TONMOJOLUKMX MHOEKCA 3aCHOBAHMX Ha COICTBE-
HUM BPEJHOCTMMA caMo map mux je geduuucano xopuinhemeM CONCTBEHMX BPEIHOCTH
13 Marpuile cycencrsa rpada. PesosBeHTHa eHepruja je BepOBaTHO HAJHOBM]M TaKaB MH-
HeKc. Y OBOM pafy je MCIIMTHMBaHa JereHepaTMBHOCT eHepruje, EcTpaguuor unnexca n pe-
3osBeHTHe eHepruje. [[MCKyTOBaHA je IPUBMUAHA AeTeHEPATUBHOCT PE30JIBEHTHE eHepruje y
crnyuajy xemujckux cradana. Takohe, mpeacrasmbenu ¢y nojgauy Be3aHM 3a IPETPAKUBAILE
r—eKBMEeHePreTCKIX XeMMjCKuX cradana.

Pap 2.5 k-lenrpuunn [lrajuepos mHaeKc 3aCHOBAH Ha CTEIIEHY M PACTOjaiby YBOPOBA
(SDDy) je ckopo yBeeH M MpeACTaBba MPOLLNPeHe MHAeKCa 3aCHOBAHOT Ha CTeNeHy 1 pa-
cTojamby usoposa (D D). Y oksupy oBor paja NCNUTaH je npeankuuonu norenuujax SO Dy.
Takobe, Beze namehy oBor 1 HeKMX NMO3HATUX MHIAEKCA 3aCHOBAHUX HA PaCTOjarby KOJ CTa-
dana cy menuraHe Kako du ce 0djacHMO HEroB NpeAuKUMoHK norenuujar. Ha kpajy, nate
Cy [OIb€ M TOpHbe TPaHNLIe 33 OBaj MHIEKC 3a ONuTe rpadose.

Papn 2.6 YkynHa m—ejieKTpoHCKa eHepruja ([;), eHepruja HajBuILe IONMYIbeHe MoJie-
Kyscke opdurane (Eyoyo) 1 eHepruja HajHIKe nonymene opdurane (Fono), y OKBUDY
XuKeIOBe Teopuje, MOry ce M3pasuTi MPeKo COMCTBEHUX BPENHOCTH MaTpule CyCceacTsa
oarosapajyher mouekysckor rpada. ¥ osom pany cy uenurane sese usmehy £, Eyoyo u
Eroao. YerocrasibeHe ¢y alpokcuMaTiBHe Gopmyiie Koje rosesyjy E., Eyono n ErLono

KOO denze HOMAHMX YI/bOBOJOHIKA,

Papx 2.7 Y oBoM pajy je MCIIMTHUBAHA 3dBMCHOCT eHTalrmje odpasosama (A¢//°) kara-
KoHAeH30BaHuX SenseHonanux yrmmosogonnka (CBHs) og crpykrypuux gerama. Kako ou
ce MCINTAO YTHLA] BEIMUIHE MOJIeKysa (M3pakeH mpeko dpoja xexkcaroHa h), dpoja sanu-
Ba (B), dpoja ysana (('), Spoja gjopaosa (F) 1 MoseKyJICKOr rpaHaiba (M3paskeH Ipeko Opoja
xexcarona tuna Ay, h 4,), pa3Bujed je jeqHocTaBaH MateMaTuuky mojen. Haume, A¢H® oBux
MOJIEKYJIA je allpOKCMMMpaHa Kao JMHeapHa KOMOMHANNja NPBMX HEKOIMKO CIEKTPATHUX
momenata, 10 M. V oy espxy A¢/l“-ppennocTyu 3a 1221 KaTaKoOHICH30BaHA OCHIEHOM -
Ha Yr/bOBOJOHMKA, Hodujere momohy PM7 merose, cy ynorpedmbeHe 3a TpeHMpPare MOJ1ea.
Cpehom, gpopmyte Koje mokasyjy 3aBUCHOCT CIIEKTPAIHMX MOMEHATa OJf MOJIEKYJICKe CTPYK-
Type cy Beh passujene. Caarame nsmely excriepuMeHTaTHUX U M3PaUyHATUX BPEIHOCTH je
10dpo, ca npoceuHoM pejatuBHOM rpeiikom of 4.5%. Ilponaheno je pa je Apfl° najsehum
nesnom oppehena ca h, raoe ce Ac/{” nmosehasa ca nosehamwem h. ®une npomene Apfl° cy
odjawmene nomohy Apyrux crpykrypuux aerama. Afl° ce emamyje ca nosehamwem B, ('n
F, nox ce nosehasa ca nosehamem h,y,.

Pan 2.8 3a cBe moryhe xaTakoHOeH30BaHe KeKyieoBe MoJIeKyJie KOjU MMajy 4eTHpI,
MeT ¥ LIeCT XeKCaroHa, MOJIeKyJICKe BuOpallMoHe eHepruje cy u3pauyHaTe y OKBUDY Xap-
MOHMjCKe anpokcumMauuje Ha Husouma Teopuje HF, B3LYP u M06-2X y komduHauuju ca
6-311G(d,p) ocHoBHUM ckyrioM. Yrephero je na cy nodujene enepruje Budpanunja nuHeapHa
dynkuuja dpoja Kekyneosux crpykrypa /v, 3a ckyn nsomepuanx monekyna. Kopuithemwem



HEJABHO YBEIEHOT TeHepann30BaHor Kanr-/Kanrosor mojmnHoma, okasaHo je ga ce MoJe-
KyJICKe BUOPALOHE eHePritje MOTy MOBE3aTy Ca MapaMeTpUMa 3aCHOBaHUM Ha KiapoBum
crpykTypama. [lodujere npudnuskae Gpopmyne MOry npeLnsHo aa pernpoaykyjy Budpary-
OHe eHepruje ca MPOCeUHOM aNCOMYTHOM rperrkom MamoMm of 1 kJ/mol. Ilopen Tora, ose
opmyIie MOTY HpYKNTH JIOfaTHE [leTabe O CTPYKTYPHOj 3aBUCHOCTH eHepruja MOJIeKYJI-
CKux BuOpaumja.

Papx 2.9 Comdopcky nHmeKc je HelaBHO yBe/eH TOIOMOIIKI NHIEKC 3aCHOBAH Ha CTerle-
HY 4BOPa, Ca KOJMM je Ha IPMPOAAH HAYMH MOBE3aHa MATPHIA-HA3BaHa COMSOPCKa MaTpy-
ua. Enepruja rpada E((7) je 3dup anconyTHUX BpeJHOCTH CONCTBEHNUX BPEHOCTIH Marpu-
ue cyceacrsa rpaga (7. AHanorso rome, comdopeka enepruja Ego(G) je sdup anconyrhux
BPEHOCTH CONCTBEHMX BPEAHOCTH COMOOPCKe MaTpuie. Y 0BOM pafy, NpeicTaB/baMo pe-
dyJTare mpopauyHa o ogHocuma usmehy Eso(G) n E(G) 3a pasue kinace (MOTEKYICKNX)
rpacpoBa 1 youasamo oarosapajyhe npasuanoctn. Yrepheno je na je Kopenauumja nsmehy
Eso(G) n E(G) 3HaTHO KOMIUTEKCHMja, HETO LUTO je TO paHuje MpecTaBbeHo.

Paj 2.10 ¥ osom pany ce pasmarpa exepruja rpada koju canpxu netmbe. Ako rpad G
pena 1 caapxm o neT/hy, Tajfa je mwerosa eHepruja nepuHmcana kao E(G) = Y |\, — Z| rme
cy Ai, Ay, ..., A, cOnCTBeHe BpeHOCTH MaTpulle cyceactsa. Ompelere cy Heke OCHOBHe
ocodune E(G) u ykasaHO Ha HEKOJIMKO OTBOPEHMX ITUTAlbA.

Pap 2.11 Y oxBupy oBe cTyamje, MCTIUTAIN CMO TPU MOJIEKYJICKA JeCKPUIITOPa 3aCHO-
BaHd HAa CONCTBCHUM BpeaHocTuMa. OBY TOIONOLIKY MOJIEKYJICKM NeCKpUNTOpH, uamehy
OCTaNuX, NPUKYIbajy MHPopMaLmje o cumMeTpujn MosekyJckor rpada. Ilrasuure, onu ce
0dnuHO Kopucre 3a npensuhame GUaNUKo-XeMujcKe 0COSMHE 1/MIKM OMOIOLIKE AKTUBHO-
¢t Mosieky1a. Ilokasano ce na oBu MHAEKCH 10OPO ONMUCY]Y MOJIEKYJICKE KAPAKTEPUCTUKE
KOje 3aBuce ofl GUHMX CTPYKTYPHUX feTakba. lakie, oTkpusarme yTHLaja CTPYKTYPHUX JeTa-
/b Ha BPEIHOCT TOIOJIOLIKMX MHACKCA 3ACHOBAHMX Ha COTCTBEHNM BPeJHOCTIMA Tpedao
O f1a HaCyTH Kako M PU3MUKO-XeMIjCKa CBOjCTBA 3aBuce o iux. OBJie je mcruTaH edekar
[pCTeHa y MOJIeKyJly Ha BpefHOCTH eHepruje rpada, EcTpaguHOr MHAEKCA U Pe30JIBEHTHE
eHepruje,

Paj 2.12 CTpyKTypHa OCCT/HUBOCT je jeAHO Ol HajBKHUJUX U HajMarbe MCTPAKECHNX
CBOjCTaBa TOMOJOLLIKUX MOJEKyICKkux feckpunropa. OBaj pag Aaje pesysrate o CTpYKTyp-
HOJ oceT/bMBOCTH eHepruje rpada, Ecrpanunor nHjgekca n pe3osiBeHTHe eHeprije Ha HEKO-
JIMKO Cepyja KATAKOHJCH30BAHMX 1 IIEPUKOHAEH30BAHUX M30MEPHUX SeH3eHOUHUX YIIbhO-
BopoHuKa. Hexasno, npeacranmena je HoBa MeTOA@ 3a MPOLEHY CTPYKTYPHE OCET/HUBOCTH
TOMOJIOLIKMX MOJIEKYJICKMX JIeCKPUIITOPA, KOja je oBjle npumersena. OBaj atropuram ce ca-
CTOjU O] HeKOIMKO PasANuUTHX KOpaKa U 3acHMBa ce Ha TaHUMOTO MHAEKCY 1 MOpranosom
KpPy’KHOM OTHCKY npcTa. YTBpheHo je na enepruja rpada, Ectpaaun nHaeke u pe3oiBeHTHa
CHEpruja nMajy CJaMuny CTPYKTYPHY OCeT/bUBOCT Ha KATAKOHIEH30BaHe u3oMepe. Enepru-
ja rpada je nokasana Hajdosme neppopmaHce Ha MEPUKOHAEHIOBAHIM MOJIEKYTIHMA. [Topen



TOTa, OCETPMBOCT OBMX JCCKPMIITOPA je TeCTMpaHa Ha KaTaKOHJAEH30BAHMM M30MepyuMa ca
pasmiranTIM dpoj 3asnBa, ysana u ¢pjoprosa. OTKPUBEHO je 1a OBU AeCKPUIITOPY IOCTENEHO
Merbajy CBOjy BPeJHOCT ca riosehareM dpoja oBMX CTPYKTYpHMX aeramba. EcTpagui mumekc
VI pe30JIBCHTHA eHepruja ce nonaajy ciuuno. OBo ce MOXe NMPUITILCATH BICOKO] Kopesa-
unju usmehy wux. Enepruja rpada je noxasana cynepmoproct Haj Ipyra [Ba MHAEKCA KoJ
[ePUKOHAEH30BAaHUX M30Mepa.

Pay 2.13 Henasno je yBeneHa HOBa Kjiaca TOIOMOLLIKIX MOJIEKYJICKMX OecKpUITopa,
T3B. COMOOPCKM MHICKCH. Y OKBHPY OBE CTY[Mje UCIIMTAHU Cy HoMXOBHU NpeanKTUBHI 1
AMCKPUMMHATUBHY noTeHUyjaan. CBa TPU TOTIONOLIKA MOJIEKYJICKA AECKPUIITOpa CY I10-
Kasana nodap npenmKTMBHYU moreHuujat. CTaTUCTIYKY MTOAALN YKasyjy ma pelyKOoBaHU
cOMOOPCKY MHIEKC [OKa3yje HeITo S0/bU MpenKTUBHY norenumjan. ExkcrepHa nposepa
NoTBpAUNa je oBaj Hanas. OTKpMBEHO je 1a OBM JeCKPUITODPH, KOjU Cy 3aCHOBAHM HA CTe-
TIeHy YBOPa, UMajy CKPOMaH JAMCKPUMUHATUBHY TIOTEHIUMjAJL, Kala Ce TeCTUpPAjy Ha BEJIKO]
Ipynu n3omMepa.

Papn 2.14 Tpu Tonononrka MoJeKy/IcKa JeCKPUIITOPA 3aCHOBAHA HA CONICTBEHUM Bpe-
HOCTHMa Cy ynopehena xopuurhemem HeKonMKoO CKyrosa romataka sa ankaHe., J[lpa me-
CKPUITOPa Cy 10dpo nosHatu u yecro kopuithenn y pasnuuntum QSPR/QSAR UCTPayKU-
BarbiMa, a Tpehu je HOBM JACKCKPUNTOP UMji NPeAMKTUBHM TOTEHUM]Al TeK Tpeda ha ce
noxaxke. Penaunje mehy mwuma cy nponabhene u nuckyrosane. Crpykrypen rnapaMeTpu Ko-
ju ynpasibajy OBUM ONHOCHMA Cy UACHTUUKOBAHU oarosapajyhe dopmyne sacuosane
Ha BULLECTPYKOJ JIMHEAPHO] perpecuju cy nodujene. Ilokasano ce ga cBa Tpu mcnmTuBaHa
WHJEKCa KOAMPajy CKOPO MCTe CTPYKTYpHe nHopmaimje o Mosekyy. Pasmuxkyjy ce camo
0 CTENEHY OCETBMBOCTH Ha CTPYKTYPHO FPaHamhe MOJIeKYJa 1 110 Opojy HeBe3MBHUX MOJIe-
KYJCKIX opduTana.

Papn 2.15 Osaj pajy npukasyje pesyarate o ToMe Kako CTPYKTYPHU JeTaby yIpaBlba-
Jy rororom dopmuparba (Apfl°) kaTakoHIeH30BAHMX SeH3EHOMAHUX YT/HOBOMOHMKA, KOJII
IPeCTaBbajy WHPOKY NOAKIACY NONMUMKINUHNX aDOMATHUHNX YTI/bOBOAOHMKA. Menuran
je yTuuaj BemumnHe MoJleKy1a (M3pakeH Kpos dpoj wiectowtanux npereHosa, N pg), dpoj 3a-
nusa (Np), dpoj ysana (N¢), dpoj djopmosa (\Vp). n MOIEKYJICKO rpaHaibe (M3paxkeHo Kpos
Spoj nperenosa tuna B3, Np,), Kao 1 [010Kaj MOCIC/ e YeTHPHU CTPYKTYPHE KapaKTepi-
CTHKe y Monekylny. 3a podujame spesnoctu A/l npumemsena je cemuemnupujcka PM7
METOM1a, Koja je rokasana Aodpy cariacHOCT ca MocTojehmm ekcrnepuMeHTanHuM pesynTa-
tuMa. OBU CTPYKTYpHM metamu ytudy Ha Ac/]° 0BUX jeamiberba Ha pasnuuyTe HAYMHE.
Hajsehu yrunaj na Apfl1° uma N, a yrepheno je na ArH° pacre ca nosehamwem Np. ApH°,
Takole, pacre ca nopehamem Np,. Mehyrum, kana ce rpaname kpehe Ka cpeuHu Monekya,
oTKpuBeHO je aa A¢/1° onaga. Ap/l” uenurusanux jeniserba onaga ca nosehamem N, Ne
n Ny, rakohe, n kazma ce 3anus, yBana u ¢jopa kpehy ka cpegunn MOJIEKYJIa.



Pax2.16 Yenocrasibena je HoBa, jeHOCTaBHA pestaunja usmehy yxynue T—eJIEKTPOHCKEe
eneprije u HOMO-LUMO pasnnke, koja je npumersusa Ha SeH3eHOMIHE YIIbOBOIOHIUKE.

Pap 2.17 Vcnurana je saBuCHOCT npomeHe eHTalNuje dopmupama sacuhennx amm-
KIMUHIX KeTOHA 01 MOJIEKYJICKe CTPYKType (Opoja yribeHMKOBMX aToMa, 103uLinje Kapdo-
HIUIHE TpyIie M rpaHarba MoJIeKyJia). Y OBy CBPXY KOHCTPYMCAH je je[lHOCTABAH KOMILjyTep-
CKM MOJIeJ, 4ija je mapaMeTpu3alija 3aCHOBaHa Ha CIIeKTpasHoj Teopuju rpadosa. Haherno
je na majsehn neo npomene enrannuje GopMyparsa 3aBUCK O BeTUUNHE MOJNEKYJIA, a pu-
HU feTabu Cy oApehenn rpaHaeM MOJIeKyJIa 1t MO3NLNjoM KapSoHuIHe rpyrie. PasBujenn
MOZEJ e [10Ka3a0 Kao BeOMa KOPMCTAH 3a oBakBa ucnntuparba. Ca jegre crpane momen je
JeHOCTaBaH U MPAKTUYAH, a Cca APYTe Ciarame U3pavyHaTUX NpoMeHa eHrainuja gopmu-
parba ca eKCIepUMEHTAIHIM je BeoMa 100po, ca MPOCeUHOM pelaTUBHOM rpeikoM o 0,7%.

Pax 2.18 Oanoc usmehy Ectpanmuor muaekca u pesosBeHTHe eHeprilje je HeLaBHO
odjauien Ha NpuMmepy ankaHa. Ta Besa yKbyuyje npsu sarpedauxu MHIEKC, IOpe oBa
ABA MOJICKYJICKA AECKPUIITOPA 3aCHOBAHA HA COINCTBEHMM BPeJHOCTUMA. Y OBOM pafy ce
VICTINTYje KBaJIuTeT KOpeJialuje y ciyyajy H30MepHUX OeH3eHOMAHNX yI/hbOBOMOHMKA, Ie
je mpBy 3arpedauky MHAEKC KOHCTaHTaH. VsBaHpejHe MuHeapHe Kopesiauuje ¢y MACHTH-
(puKOBaHe 3a CBe NMPoyJaBaHe IPyrie N30MEPHUX SEH3CHOMAHUX YTIOBOIOHMKA.

Pan2.19Y osom pany cy npnkaszanu pes3yatati cBeoSyXBaTHIUX MeXaHUCTIUKMX ucTpa-
KMBakba npenoca aroma sogonnka (/1 A7), dopmupara agykra pagnkana (RALF), nojean-
HAUHOI eJIeKTPOH TpaHcdepa — npenoca nporona (SET — PT) u cekseHunjantor rydurka
nporona u npexoc enexrpona (SPLET) mexannsama kadenncke kucenune (C'A). Unmesn
paja nocTurHyTH ¢y cumynanmjom peakumje (' ca XMAPOKCUIHUM PaaMKaIOM Y PacTBO-
pumMa deHsena u soze. YcraHosmeno je ga SET — PT uuje moBo/baH aHTHOKCHAATHBHN
mexanusam C'A. C gpyre ctpane, [/ AT u RAF cy xonkypentun, jep [ AT mexanusam naje
TePMOAMHAMUYKN CTaduIHMje TponsBoje, a 1A F MexaHM3aM 3aXTeBa HIKY aKTHBALMOHY
dapujepy. ¥ nonapuom oxpyxety SPLET je moryh antuokcugarusau mexanusam C'A, ca

M3Y3CTHO BEIUKOM 6})31& HOM.

Papx 2.20 Opaj pan ce dasn comdopekum nngexcom (S()) kparyjesaukux cradana (K g).
Hara je newrro onwruja gepunnuuja Ag. SO je HeAaBHO yBegeHM TOMOMOLLKM VIHIEKC.
Yenocrasben je ontn komOdunaropun uspas 3a SO(Kyg). Ogpebene cy Bpere koje nmajy
MUHUMAaNHe 1 Makcumanne SO( N g)-spennocrn.

Papg 2.21V oBom pany je nokasano na 3a csaku Sunaprutau rpad (G, Koju He cagpxn
LMKJIOBE BeJMUNHE JlelbMBe ca 4, BaKU Jla cy merosa eHepruja rpada E(() u comdopceka
eneprija Fso(G) nosesane kao V20E(G) < Eso(G) < V2AE(G), rae cy 0 u A MuHK-
MaJIHM M MaKCUMAJHU cTerneH ysBopa rpada (.



Pap 2.22 Pan ce dasn Hupmana unnexcom (N) kparyjesaukux cradana (A g). Kparyje-
BAYKO CTadso je Kiaca rpadoBa Koja ce IojaBiuiIa y OKBUPY MpOydaBarba MHAEKCA 10BE3a-
HOCTI aToM-Be3a. Hupmana unaekc je HelaBHO yBeleH JeCKPUIITOP 3aCHOBAH HA CTETIeHY
uBopa. YenocrasibeH je ommuy komdunaropun uspas sa N(AK'g). Onpehena cy cradna ca
MUHUMaTHUM 1 Makcumannum N (Ag)-BpegHocTuma.

Papx 2.23 Tlpupona je pasnonuka n komminkosana, Excrpakuuja nnpopmanmja us ta-
KBOT OKpY’K€Hba 3aXTeBa MapaMeTpe 1o Kojuma ce odjektu Mory pasnukosaru. [da du ce osaj
3ajlaTak n3BpLUNO, 0djeKaT Mopa dutu jacHo meduuucaH. Metu Hauus pacyhubarba ce Moxe
NpUMEHNTH Ha Xemujy. Fineja koa koje Ppuanuko-xeMujcke ocoduHe 3aBuce o MOJEKyJICKe
CTPYKTYpE€, NpeicTaBba KaMeH-TeMeball MmofepHe xemuje. OSnyHO je Terko uneHTudnKo-
BaTU M KBAHTUTATUBHO YTBPAUTI OBY 3aBMCHOCT. TOMOMOLIKY MOJEKYICKU AECKPUNITOPI
Cy on orpoMHe nomMohut, jep OHM OJIaKILIABAjy NPUKY IIbase MH(POPMALULja KOJUPAHUX Y TBO-
AMMCH3VOHAIHO] MOJIEKYJICKO] CTPYKTYPH.

Pajx 2.24 Pa3sBoj pauyHapcKnx Merona um KOMILjyTepcke TeXHuKe omoryhno je rojaBy
nporpaMa sa MOJICKYJICKO MOJeIMpalbe KOji BeoMa yCIeLIHO PeNpoayKyjy peayJjrare He-
Knx ypehaja Koju ce KOpucre y CrieKTPOCKOIICKOj MHCTPYMEHTAIHO] XeMUjcKoj ananuan. To
3HAYM [a MOCTOJM OUTMYHO carate n3mely excriepumMeHTaIHIX 1 M3pAuyHATUX Pe3yaTaTa
y OHIM CJIy4ajeBIMa rie Cy eKCIepUMEeHTATHU Pe3yJITaT AOCTYIIHI, Te Ce MOKe HAalpaBuTy
nopeherbe. [la 61 noTKpenwin oBe TBPAbE, CUMYIMPATI CMO XeMUjcKe CrieKTpe HadraneHa,

a IIOTOM WX MOPEANIIN Ca CKCIIePUMEHTATHUM CIIEeKTPMMa (JIMTepaTypHu ogain).
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A. Mmusemwe Komucuje

Komucuja je Ha ocnoBy peramue amanuse panosa u nMocTUrayTux pesynrara gp Usyagmna
Penemmosuha, ncrpaxmnpaua-capagauka na Meruryry sa xemujy llpupoano-maremarnukor
dakynrera y Kparyjesuy, sakpyunna aa ce pany 0 3Ha4YajHOM HAYUHOM JOTIPMHOCY.

Pesynratn pocapaimer nayuHo-1cTa)XuBauKOr paga KaHauaata cy odjasmenu y supy 17
panosa y uaconucuma ca SCI mucere (1 pag kareropuje M21a, 6 pamoBa kareropuje M21, 5
panosa kareropuje M22 u 5 panosa xateropuje M23), no 1 pan y uacormenma KaTeropuje
M24, M51 u M52, n 4 paga y uaconucuma Kareropuje M53. Ilopex tora, kanamnar uma u 4
pana Koja cy npeacraBbeHa Ha MehyHapoanum 1 HaLMOHATHUM KoHbepeHLnjaMa, a Koju
Cy LITaMIaHM y HEJOCTH WIN Y U3BOAY. YKYIHa BpeaHocT M dakropa nsnocu 115,7, 10k je
Hopmupana spennoct 108,1. Ocum HayuHuX pe3ynTaTa Koju He NOJIEKY HOPMUPARY jep
jen < 3, pagosu cy nopmupanu xopucrehu uspas: K /(1 + 0.2(n — 3)),san > 3.

Wmajyhny Buny nenokynne pesynrare gp Usypuna Pegenosuha, HErOBY KOMIIETEHTHOCT
3a M300p y 3Barbe HAYUHN CapafHUK Kapaktepuiiy cienehe BPeAHOCTH MHIMKATOpA:

VYkynan dpoj YxynHa BpegHoOCT
Osnaka pesyirara ’ Bpennocr mnankaropa

panosa (HopMupaHo)
M21a 1 10 10 (7,14)
M21 6 8 48 (46,67)
M22 5 5 25 (22,29)
M23 5 3 15 (14,5)
M24 1 2 2 (2)
M33 1 1 1(1)
M34 2 0,5 1(1)
M51 1 ' 2 (2)
M52 1 1,5 1,5 (1,5)
M53 4 1 4 (3,83)
Mo64 1 0,2 0,2 (0,17)
M70 1 6 6

VKyItHA BpegHOCT koeduumjenta 115,7 (108,1)

RPUTEPUIYMU 3A U3BOP Y HAYYHO 3BAE HAYYHU CAPAJITHUK
(3a MpUPOAHO-MaTeMATHUKE M MEAULMHCKE HAYKE)

Ilorpedan ycos _Heonxogno Octeapeno (HopMmpano)
YKymnHO 16 115,7 (108,1)
M10+M20+M31+M32+M33+M41+M42 10 101 (93.6)

M11+M12+M21+M22+M23 6 98 (90,6)




BAKJbYYAK

Ha ocHoBy fneramhe ananmse nocTUrHY THX pe3yaTaTa, MOKe ce 3aK/bydnTH 14 je np U3syaun
PeyemmoButh cBojuM gocajalimum HayYHO - UCTPaKMBAUKIIM PAZOM a0 3HavajaH 1 OpUrn-
HaJlaH JONPMHOC HayuHoj odmacty Xemuja. Ondpanmo je JOKTOPCKY Aucepranunjy y oBoj
odnactu n odjasno 17 pagosa y uaconucuma ca SCI nucre.

Ha ocrosy nperxonno nsnetnx unmennua, koje cy y CKIaay ca 3aKOHOM O HAayly U MCTpa-
AUBABLIMA, MOXKe ce sakbyuntu na je ap Msymun Pegenosuh ucnynuo cse yenose 3a
1300p y 3Barbe HAYYHN CAPaHNUK 3a HAYUHY 0O/1acT Xemnja. CXOIHO TOMeE, NPETaKeMO
Hacrasno-nayunom sehy Ilpuponno-maremarnykor ¢akynrera y Kparyjeuy ma npuxsa-
T nipeaior 3a usdop xp Msypmna Peyemrosuha y spame mayunm capagnuk 3a Hay4yHy
odmact XeMuja 1 yIyTu ra HaaJIe/KHO] Komucuju MuHucTapeTsa rnpocsere, HayKe 1 TEXHO-
mowrkor passoja Penydnuke Cpduje y namy npoueaypy.

YV Kparyjesuy n Huury,
19. dbedpyap 2022. roaune.

KOMHUCHUIJA

g
Op Bopuc ®ypryia, ﬂaupérmm npodecop
—IpeJICeNHUK KOMUCHje—
[Ipupoano-maremariukn gaxkynrer
YHusepsurer y Kparyjesuy
ViKa nayuHa odnact: Pusnuka xemuja

# “’ p’lﬂ ko {JWZ/

Hp Cnaeko l:gaﬂ.el-IKUBMl;L BaHpeIHN npodecop
[puponno-maremariuku paxynrer
Yuusepsurer y Kparyjesiy
YKa nHayuna odnact: Pusnuka xemuja

Bstvae Bpes
Hp bumwana Apenh, Buiun nayunu capagnuk
[lpnpoano-maremMaTnyku pakynrer
Yuusepsurer y Huruy
Hayuuna odnact: Xemuja



