Xemujcku ¢pakyaTeT YHUBep3uTeTa y beorpaay

HactaBHO-HayyHOM Behy Xemujckor ¢akyirera

INPEAMET: M3BeluTaj KOMHCHje 3a NperJes U OlleHy JOKTOopcKe aucepranuje Jdymana II.
MaJsieHOBa, MacTep xeMHU4Yapa, aCUCTEeHTa XeMUjCKor paKy/iTeTa

Ha peznoBHOj cegnuny HactaBHo-Hay4yHor Beha Xemujckor ¢akysiTeTa ozpxaHoj 1.
centeM6pa 2016. roauHe u3abpaHu cMmo y Komucujy 3a mperJies, U OLieHY JOKTOPCKeE
auceptanyje Jlymana I1. MasneHoBa, MacTep xeMu4apa, acUCTeHTa XeMUjCKOT QaKyJITeTa,

Imoa HaCJiIoBOM

HNCIIUTUBAILE IIAPAJIEJIHUX UHTEPAKIIUJA JEJIOKA/IM30BAHUX t-CUCTEMA Y
KOMIIVIEKCUMA IIPEJIABHUX METAJIA KBAHTHOXEMHUJCKUM U
UH®OPMATHUYKHUM METOJAMA

[TowrTo cMo MoHETY AUCEepPTALU]y MPerJeiay, TOJHOCUMO caenehu

U3BEILTA]

A.TIPUKA3 CAZIPYKAJA JUCEPTAIUJE

JlokTtopcka guceprtauuja /[yumana II. MaseHoBa HanucaHa je Ha 221 crtpaHu A4
dopmara u caapxu 104 cauke, 31 Tabeny u 210 nuTepatypHuX HaBoza. [ucepranuja ce
cactoju u3 5 norsassba: 1. Yeod (0 cmekuHz unmepakyujama), 2. [I[pedmem ucmpaxicusarsa u
Memodosozuja, 3. Pesyamamu u duckycuja, 4. 3akmyuak, 5. /lumepamypa. Tlopen Tora,
JUcepTanyja caZp>KU U 3aXBaJIHULy, U3BOJle Ha CPIICKOM U EHIJIECKOM je3UKy, CaZpkaj,
6uorpadujy kaHaujaTa, CIMCaK paZioBa M CAoMIITeHma KOju Cy Jie0 AucepTaluje, Kao U
M3jaBe y CKJaJy ca 3aXTeBUMa 3a [loXpamwmbeme Y JJUruTajHy perno3uTopujyM YHUBEP3UTETA

y Beorpany.

Y Yeo0dy cy nprka3zaHe reoMeTPHjCKe U eHepreTcKe KapaKTepUCTUKe MapasesIHuX

CTEKHHTI I/IHTepaKL[I/Ija dpOMAaTHUYHHUX CHUCT€éMa W OIKCAHU YTI/IL[ajI/I XeTepoaToMa,



CYNCTUTYyeHaTa U KOOpJAHHAlUje Mpesla3HUX MeTasla Ha OBe WHTepakuuje. [lotom je pat
IpHKa3 UCTPaKUBama Koja ce 6aBe yTUlajeM apOMaTUYHOCTH U LIUKJIUYHOCTH Ha CTEKUHT
uHTepakiyje. [locebaH feo nocBeheH je xeJJaTHUM NPCTEHOBUMA, C 063UPOM /1a CY HbUXOBE
MHTEepaKIyje rJ1aBHa TeMa OBe JOKTOpCKe JucepTanuje. [IpukasaHu cy pe3yaTaTH aHa/U3e
XeJlaT-apuJl M XeJaT-XeJIaT CTeKHMHI MHTepaKLHja y KpPUCTAaJHUM CTpyKTypamMa U3
KeMbpuuke 6ase CTPYKTYpHMUX NOJaTaka, Kao U pe3y/aTaTHU NpopadyyHa eHepruja XesarT-

apuJ CTEKVMHT MHTepaKIiyja.

Y peny Ilpedmem ucmpasxcuearea u .Memodo.102uja yKpaTKO Cy OINHCAaHU
yCIOCTaB/b€HU I|U/bEBU HUCTPAXKKMBakha, a IOTOM je JaT ONKC MeTOo/oJoruje KopulnheHe y
TOKy pazga. OnvcaH je 3Hayaj pa3MaTpamka KPUCTAJHUX CTPYKTypa 3a MpoydyaBambe
HEeKOBaJIeHTHUX MHTepakiyja. [[puka3zaHy cy HAQUMHU payyHama Marna eJeKTPOCTaTUYKUX
NOTEeHIMjasla MOJIeKyJ/la, eHepryvja HEeKOBaJIEeHTHUX HWHTEepaKIiyja, pasJjarama eHepruja
MHTepaKldja Ha KOMIIOHEHTe, Kao U u3padyyHaBama e€Hepruja HHTepakiiyja Ha
CCSD(T)/CBS HuBOy Teopuje, KOju ce cMaTpa ,3JlaTHUM CTAaHAApAOM KBaHTHe XeMuje“.
HakoH kpaTkor ocBpTa Ha MeToJie QYHKIMOHa/Ja T'YCTHHE Koje YK/bYy4yjy AUCIEP3Ujy,
NpUKa3aHU Cy CTAaTUCTUYKU MapaMeTpPU KOju Cy KOpuuIheHU 3a MNpOLEHY HUXOBE
edpukacHocTu. Ha Kpajy oBor norJiaB/ba HaBeJleHU Cy CBU MPOrpamMu KOpUlltheH! y pajay Ha

0BOj IOKTOPCKOj AUCePTaLYjH.

[lornaB/be Pe3ysTaTH U JUCKYCHja MOJE/bEHO je HA TpU Aena. Y geny CmekuHz
UHmMepakyuje 1-KoopOUHOBAHUX APOMAMUYHUX NPCMEHO8a TNPHKa3aHU Cy pe3yJTaTH
aHa/iM3e KpUCTaJHUX CTPYKTypa Y KOjUMa ce YCIOCTaBJ/bajy CTEKUHI UHTepaKLuje uamehy
KOOpJIMHOBAaHUX MoJieKyJa OeH3eHa, Kao U u3Mehy KOOpMHOBaHUX LIMKJIONEHTaZAueHNI-
aHjoHa. [loToM cy npukasaHu pe3ysTaTH NpPOpadyyHa €Hepruja CTeKUHI HMHTepakuuja y
MO/JieJI-CUCTEMUMA CEHJABUY- U MOJIYCEH/BUY-je/[UbEHA, KOje Cy 3aTUM oOObjallitbeHe Ha
OCHOBY eJIEKTPOCTAaTUYKUX MOTeHIMjasa MoJieKyJa. Ha kpajy cy ynopeheHu pesysrtaTu
aHa/JiM3e KpPUCTAJIHUX CTPYKTypa YU KBAHTHOXEMHUjCKMX IIpOopadyyHa M pa3MOTPEHO
dbopMUpame CynpaMoJIEKYJICKUX CTPYKTypa pas/IMYUTUX OPraHOMeTa/HUX jeluiberba

OeH3eHa U [IUKJIONeHTaJJMeHUI-aHjoHa.

Y peny CmexkuHe uHmepakyuje usmehy XxeaamHoz U apPOMAMUYHOZ2 NPCMeHa

npukasaHu cy pesyatatu CCSD(T)/CBS u DFT npopauyyHa eHepruja CTEKMHT UHTepaKIiyja



u3Mehy 6eH3eHa M LIECTOUIAHUX XeJATHUX MPCTEHOBA acac TUIMA Mpesia3HUX MeTasa ca
kpaja 3d Husa (Huki(Il), 6akap(Il), nuuk(Il)) u npenasuux mertana 10. rpyne (Huksi(Il),
nanaaujyM(1l), nnatuna(ll)). TpengoBU y eHeprujamMa MHTepaKLyja Cy IOTOM pacBeT/beHU

aHaJIM30M JIeKOMIIO3UI[Hje eHepruje U Mara eJIeKTPOCTAaTUYKUX NOTeHIIHjasa.

Y peny CmekuHz uHmepakyuje usmehy 0ea XxesnamHa npcmeHa TPUKA3aHU Cy
pesyatatu CCSD(T)/CBS u DFT npopaudyHa eHepruja CTEKMHI MHTepaklvja M3Mebhy fABa
XeJaTHa IpcTeHa acac Tuna npena3Hux Metana 10. rpyne (Hukuia(ll), nmanagujym(1I),
miatuHa(ll)), xao W usMehy auTHoNeHCKUX npcTeHoBa HukJa(ll). [lopexn aHanuze
JleKOMIIO3UIMje eHepruje M pasMaTpamka Mana eJeKTPOCTaTUYKUX MOoTeHlLHjana
KOMIlJIEKCA KOjU CaZip>Ke XesJlaTHe NPCTEHOBEe, ¥ OBOM IIOIJIaBJ/by je ONMCAaH M YTHLA]

CYIICTUTYy€HAaTa Ha CTEKHUHT I/IHTepaKL[I/Ije AUTHOJIEHCKHUX IIPCTEHOBA.

Y 3akmyuky cy CyMHUpaHH W NPOKOMEHTAPUCAHU HAjBaXKHUjU pe3yJITaTU OBe
JIOKTOpCKe AucepTaluje, y3 nopehemwe ca npeTXoJHUM pe3yJiTaTHMa Ha Koje ce JUPEKTHO

HaJl0Be3yjy.

[Tornasme Jlumepamypa obyxBata 210 HaBojAa M3 06JIaCTHM HCTpPaKUBakbha, KOjU

MCLPIIHO NIOKPUBAjy CBe JleJI0OBe AUcepTalyje.

b. KPATAK OIIUC IOCTUTHYTUX PE3YJITATA

Y oxBUpYy OBe [OOKTOpPCKe JucepTalivje HCIUTHBaHe Cy IapaJieJlHe CTEeKWUHT
MHTEepaKiiyje 1-KOOPJAUHOBAHMX APOMATUYHHUX JIMTAHA/la M XeJIaTHUX NMPCTEHOBAa, U TO
npeTpaxkvBameM KemOpuuke 6a3e CTPYKTYpPHUX TMoJaTaka U KBAHTHOXEMUjCKUM

popadyyHuMa.

YTBpheHo je Aa Hajjaye CTEKHMHI MHTepaklyje u3Mehy KOOpAMHOBAHUX MOJIEKYJIA
6eHseHa (-4,0 kcal/mol) u koopjHHOBaHUX LMKJIONEHTaAueHua-aHjoHa (-3,3 kcal/mol)
¥IMajy napaJjieJIJHO-CMaKHyTe reoMeTpHje, U [ia Cy jadye OJf CTEKWUHI UHTepaKuuja y JAUMepy
6ensena (-2,7 kcal/mol). MebhyTum, aHasmza KpUCTaJHUX CTPYKTypa MoOKasaja je JAa
KOOPJMHOBAaHU OeH3eH M IUKJIONEeHTAaJUeHU/-aHjoH POpMHUpPaAjy BeJUKU OpOj CTEKUHT

I/IHTepaKL[I/Ija Ha BE€JIMKHMM XOPHU3OHTA/JIHUM IIOMeE€pamkbHMa. YTpreHO je Aa Cy CTEKHHT



WHTepaKIidje Ha BEJUKUM XOPU30HTAJHUM MOMeparkbMMa BeoMa 4eCTe Yy KPUCTAJTHUM
CTPYKTypaMa ycJieZi Tora LITO KbUXOBe reoMeTpHje NOTroAyjy YCIOCTaB/bakby CTaOUTHUjUX
CyHnpaMOJIEKYJICKUX CTPYKTypa. CTEKHMHr WHTEpaKLHUje Ha BEJHMKHUM XOPU30HTATHHUM
noMepambuMa Cy BeoOMa THUIIMYHE 3a CEHJBUY-jeiuiberba 6eH3eHa U I[UKJIONEHTaUeHUI-
aHjoHa, ¢ 063MpoM Ja noceayjy oko 75% eHepruje Hajjaye CTEKUHT MHTEPAKIUje, 0K ce
KO/, M0JIyCeH/|BUY-jeIMbeba pehe jaB/bajy, jep bHUX0Ba jaurMHa He npesaasu 55% eHepruje

Hajjaye CTEKUHI UHTepaKlyje.

[IpopauyHy cy mnokasaid [Aa Hajjadye XesaT-apu/ CTEKWHI HHTepakluje HMajy
napaJieJJHo-CMaKHyTe TeOMeTpHuje, NOK Cy XeJlaT-apuJl CTEeKUHT WHTepaKl{je Ha BEeJIUKUM
XOpPU30HTA/IHUM [OMepamkuMa 3HayajHO cJjabuje. YTBpheHo je na jauuMHe XesaT-apui
CTEKMHI MHTepaklyja pacty y 3d HuU3y MeTazna, ycjaes jayama eJeKTPOCTAaTUYKOT
NpUBJaYewa, C 003MPOM Ha CAWYHE AUCIIEp3UOHe MHTepakuuje. Tako XeJaTHU NPCTeH
HukJsa(Il) acac Tuna ca 6eH3eHoM GpopMHpa CTEKMHT UHTEPAKIUjy eHepruje -5,4 kcal/mol,
xeslaTHU npcteH 6akpa(ll) uHTepakuujy eHepruje -6,3 kcal/mol, ok xenaTHU npcTeH
nuHka(ll) ca 6eHszeHoM popMupa CTEKMHT UHTEPAKLUjy eHepryje -7,2 kcal/mol. YTBpheHo
je nay 10. rpyny He OCTOjY OBAKBaB TPeH/ y YKYIIHOj jaYWHHU XeJlaT-apyuJl UHTEePaKLyja, €
003UpOM /la eJIeKTPOCTaTUUKe UHTepaKLuje ciabe, a JUCIEP3MOHEe UHTEepaKIyje jayajy y
Hu3y Huki(Il), nanagujym(Il), naatuna(ll), Te ga ycnep Tora xenaTHH NMPCTEHOBU CBUX
MeTtasa 10. rpyne ¢opMHpajy CTEKUMHT HUHTepaklyje ca GEH3eHOM Koje Cy CAUYHUX

eHepruja.

[IpopauyHu ypaheHU y 0BOj JOKTOPCKOj AucepTalUjy MOKa3aau Cy Ja Cy xeJjaT-
XeJlaT CTeKUHI MWHTepaKliyje jaye O0Jf XeJiaT-apuJ HHTepakyuja. HWcnuran je yTuuaj
OpMjeHTallvje xeJlaTHUX NPCTEHOBA Ha jaylHy UHTepaKluja, Te je yTBpheHo fa cy xesaT-
XeJlaT CTeKVUHI UHTepaKIyje Hajjaye y aHTUIlapajieJIHOj OpUjeHTaLUjH, IOK CY UHTepaKLvje
y YKPUITEHO] U MapaJieJIHO] OpUjeHTaluju cnabuje. Hajjaua cTeKMHr MHTepakKidja u3Mehy
ZiBa xesiata niatuHe(Il) acac Tuna foctmxke eneprujy on -9,7 kcal/mol, gok cy xenaTt-xesnat
CTEKMHTI UHTepaKLyje 3a xesaTte nanagujyma(ll) u nukna(Il) nemro ciabuje (-9,0 kcal/mol,
oaHoCcHO -9,2 kcal/mol). /lekoMno3uliyja eHepryje nokasasa je Jja eHepTryje UHTepaKluja
3aBHCe 0O/l eJIeKTPOCTaTHYKUX WHTepaKlMja, Koje cjabe y rpynu, U OJ JUCIEP3UOHHUX

MHTepakKIyja, Koje y rpymH jadajy. MehyTum, nopact jauyrHe AUCIep3MOHUX UHTEPAKIIHja je



U3paXKEHUjU HEro ONa/lale jaulHe eJIEKTPOCTAaTUYKHUX, IITO 3a MOC/AeAuly UMa TO Ja CY
eHepruje CTeKUHI UHTepakLHja usmehy xenarta niatune(ll) Hajjaye. 'eomeTpuje Hajjauux
XeJaT-xeJaT CTeKUHI WHTepakluja MOry JAa OyJy W HapajesHO-CMaKHyTe U TOTOBO

€KJIMIICHE.

Y 0BOj JOKTOPCKOj AUcCepTaALUjU aHAJIM3UPaHe CYy ¥ KPUCTAa/IHE CTPYKType y KojuMa
ce jaBJbajy XeJsaT-XeJaT WHTepakLHje usMeby 6uc(auTuosieHckux) npcreHoBa Hukia(ll).
[lokasaHo je Jjla cy OBe CTEKHWHI MHTeEpaKIiyje Hajuyelllhe mapaJjieJlHO-CMaKHYTe, Te Aa Ce
dbopmMupajy Tako Ja aToM CyMmIlopa jeJHOT MoJieKyJa OyJe 613y aToMa HUKJIA JAPYyror
MmoJiekyJia. CCSD(T)/CBS u DFT npopadyHu nokasaJjiv Cy Jla Hajjaue UHTepaKiyje uaMehy
JUTHOJIEHCKUX XeJaTHUX NPCTeHOBA UMajy MapaJsieIHO-CMaKHYTy TeOMeTPUjy U JOCTHKY
eHeprujy of -10,4 kcal/mol, fok uHTepakLuje ca KpaTKUM CyMIOP-HUKJ KOHTaKTHMa
uMajy eHepruje of oko -9,6 kcal/mol. [loToM cy pa3sMoTpeHe Mamne esleKTPOCTAaTHUYKUX
NOTEeHIMjajla HEeCYNCTUTYUCAHUX U CYNCTUTYUCAHUX 6UC(JUTUOJIEHCKHX) KOMILJIEeKca
Huka(Il), koju cy ykasanu Ha moryhe passiore 3a 4eCTO jaB/balbe CTEKUHI MHTEPAKLHja ca

KpPaTKHWM CyMIIOP-HUKJI KOHTaKTUMa.

B. YIIOPEAHA AHAJIM3A PE3YJTATA KAHAUJAATA CA PE3YJTATUMA WU3
JIUTEPATYPE

MHTepecoBawe HUCTpaKMBaya 3a CTEKUHI HWHTepaKlUje y CTaJHOM je MopacTy
NoCJeAkbUX IOJJMHA, HAPOYUTO OTKaJ, je MOKa3aHO Jla CTeKUHI WMHTepaklidje He Tpeba
Be3MBAaTU 32 apOMATUYHOCT, Te Ja HeapoMaTU4YHU CUCTeMU (aJudaTUYHU NPCTEHOBH,
XeJJaTHU I[PCTEHOBH, MNPCTEHOBH (QOpPMHUpPAHU BOJOHUYHUM Be3UMBamkeEM) MOTYy /Ja
bopMHUpajy jaue CTEeKUMHI HUHTepakLuje oJ, apoMaTUYHUX. CTEKMHI UHTepakliuje Cy Of
noceGHOT 3HaYaja Y XeMUju MaTepHUjasia, GMOHEOPraHCKOj XeMUjU, MHXKEHEPUHTY KpHCTasia

Y CynpaMoJIEKYJICKOj XEMHU]jH, Ka0 U Y IPOLeCUMa XeMHjCKOT U OMOJIOIIKOT MPeNno3HaBamba.

PaHuje aHa/M3e KPUCTAJHUX CTPYKTypa MoKaszaje Cy Ja apOMaTUYHU NMPCTEHOBU
yemhe $opMupajy CTEeKMHI HHTEpaKIUje ca XeJaTHHM Hero ca JIpyrdM apoMaTUYHUM
npcreHoBuMa. OBa JIOKTOpCKa JucepTalyja NpyXuja je objallmbere 0BOr (peHOMEHa;

HauMe, XeJlaT-apuJ CTeKUHT uHTepakiuje (of -5,2 kcal/mol go -7,2 kcal/mol) jaue cy of



oarosapajyhux apuji-apua CcTeKHMHr uWHTepakuuja (-2,7 kcal/mol). Ilopes Tora, y
KPUCTAaJIHUM CTPYKTypaMa JOMHHHUpPAjJy Napase/HO-CMAaKHyTe reoMeTpuje xesaT-apui
VHTepaKLyja, AOK pe3yJTaTU OBe Te3e N0Ka3yjy Ja je TO Iocjae[ylia Tora LUTO Cy
MHTEpaKIiFje ca OBOM reoMeTpUjoM Hajjade, 6e3 0631pa Ha TO KOjU jOH MeTaJjia Ce Hajla3u y

XeJIaATHOM IPCTEHY.

PaHuje aHa/M3e KpUCTaJHUX CTPYKTypa NOKasaJje Cy Ja Cy XeJaT-xeJaT CTEKUHT
MHTepakKlidje Hajueumihe mapajie/iHO-CMaKHYTe, ajJd T[OCTOje W EeKJIMIICHE CTeKUHT
MHTepakiyje uaMehy xesaTHUX MPCTEHOBA. Y 0BOj JOKTOPCKOj AUCEPTALMjU MOKA3aHO je
Ja xejnaTHU npcreHoBU miatuHe(ll) u managujyma(ll) dopMupajy napasesHo-cMakHyTe
XeJlaT-xeJlaT CTEKUHT MHTepaKIyje, 0K xeJaTHU npcTeHoBU HUKJA(II) dopmupajy Hajjaue
CTeKUHI UHTEpaKLUje y reoMeTpujaMa OGJMCKUM eKJUICHOj. [lopes Tora, y KpucCTaJIHUM
CTPYKTypaMa JOMHUHUPAjy CTEKUHI WHTepaKlidje ca aHTHUIApaJieJJHOM OpHjeHTalHdjoM
IPCTEHOBA, JIOK je OBa JOKTOpPCKA JAWcepTalMja MoKasaja Ja Cy UHTepakiikje ca OBOM

OpMjeHTalMjoM Hajjaye.

[lopes CTeKMHr MHTepaKliyja XeJaTHUX IIPCTEHOBA y KOjUMa IOCTOjU
JleJIoKaJM3anyja T-eJIeKTPOHA, a/li KOjU HUCYy apOMaTHU4YHH, OBa JOKTOpPCKa JUcepTanyja
6aBuJIa Ce UCMIUTHUBAkEM CTEKHMHI UHTEpaKlUja apOMaTUYHUX CUCTEMa KOjU KOOPAUHYjY
npesia3He MeTajie CBOjUM 00JialMMa Ti-eJieKTpoHa. [lokasaHo je 1a 0BakKO KOOPAHWHOBAaHU
apoOMaTUYHU NMPCTEHOBU MMajy BEJIUKY TeXbY Ka GopMUpalby CTEKMHI MHTepaKlyja Ha
BEeJIMKUM XOPU30HTA/JIHUM IOMepawkUMa, U TO YaK U Kajla Cy Te UHTepakKIiyje BeoMa cabe,
a ycjaeJ Tora ILITO reoMeTpuje OBUX HHTepakuuja omoryhaBajy ¢opmupamwe BeoMa
CTabMJIHUX CyNpaMOJIEKYJICKUX CTPYKTypa. Y paHUjUM paJioBUMa IOKa3aHOo je Ja Cy OBe
MHTEepaKIi¥je KapaKTepUCTHYHE U 32 HEKOOPIMHOBaHe apoMaTU4He npcTeHoBe. MehyTumMm,
CTEKUMHTI MHTepaKlvje u3Mehy KOOpIMUHOBAaHUX NPCTEHOBA UCIIUTHUBAHE Y OKBUPY OBe Te3€

jade cy o/l CTEKMHT UHTepaKLUja u3aMehy oaroBapajyhux HeKOOp/IJMUHOBAaHUX MPCTEHOBA.

CTekUHT MHTepakuuje usMehy 6uc(IUTHUOJIEHCKUX) KOMILJIEKCA Mpesia3HUX MeTasia
OJ, TIOCEOHOTr Cy 3Hayaja 3a peakljdje OBHX KOMILJIEKCa ca aJKeHuMa, C 003upoM Ja
MCIIUTHUBamka MexaHu3aMa yKa3yjy Ha TO /ia je IPBU CTyNak OBe peakliyje AUMepusanuja. Y
0BOj JIOKTOPCKO] JAWcCepTalyjd IOKa3aHO je Ja OBaKBa JUMepHU3alMja moJApasyMeBa

dbopMUpame jake CTeKHHI HHTepakiuje (oko -10 kcal/mol), Te nma 6uc(auTHosieHH)



Hukaa(ll) moka3yjy TeHJeHLUjy Ka CTEKHHI WHTepaKLUjaMa ca KPaTKUM CYMIOP-HUKJ

KOHTAKTHUMa, Koje Cy OJIJIMKA U IMMepPA KOjH CTYIAjy y peaKijyje ca aJIKeHuMa.

I. PAJIOBU Y CAONIITEA KOJHU CY JIEO AMCEPTALIUJE

PesysTaTu paja Ha OBOj AOKTOPCKOj JAUcCepTalyju 06jaB/beHU Cy A0 cajla y 5
HayyHux pajzoBa (1 kao mnor/jaB/be y KmbU3U, a 4 y BpPXYHCKUM MebhyHapogHUM
yacomnucuma), a y TOKY je peleH3dja 3 pajia ¥ npumnpema pykonuca 2 pajga. [lopeg Tora,
pe3yJTaTU Cy NpUKazaHU y BUAY 12 caonumiTewma Ha HaydYHUM CKYyNOBUMaA, of 4dera 4 y

11eJIOCTU U 8 ¥ U3BOAY.
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E. 3AK/bYYAK

Y o0BOj JOKTOpCKO] AucepTauvju kangugart Jywmadn II. MasieHOB cucTeMaTcCKu je
UCIIUTA0 MapaJjieJlHe HWHTepakuuje nsMeby KOOpAWHOBAaHMX apOMaTUYHUX NPCTEHOBA,
XeJaTHUX W apoMaTHYHUX IMpCTEeHOBa, Kao W u3Mehy JnBa xenaTtHa npcreHa. Ose
MHTEpaKIidje Cy 0], BEJUKOr 3Haudaja y XeMUju MaTepujaja, OHMOHEOPTaHCKOj XeMHUjH,
MHXEHEepUHIYy KpUCTala U CylpaMoOJIeKYJICKO] XeMHUjH, Ka0 U Y IpolieCuMa XeMUjCKOTI U
OMOJIOLIKOT TMpeno3HaBama, WITO YK/bydyje nodyeTHe ¢a3e XEMUjCKUX peakliyja,
aconyjanujy MoJieKyJa y paCTBOpY U MHTepaKIyje IpOTeuHa U HyKJIEUHCKUX KHMCeJIMHa Cca

JIMTaHAWMa.

Pesy/sTaTy npukasaHy y 0BOj T€3U Cy NPBU KOjU NOKa3yjy eHepruje xejaT-apuia U
XeJlaT-xeJlaT CTEKMHT UHTepakKliyja udpayyHate Ha BucokoM CCSD(T)/CBS nuBoy Teopuije.
[Ipopauynu ypabeHu y oBOj gucepTanuju NokKas3aJu Cy Ja Cy CTEKMHI HWHTepakLuje
JleJIOKaJIM30BaHUX T-CUCTEMa y KOMILJIEKCHMMa I[peJjla3HUX MeTajla 3HayajHO jadye of
CTEKMHI HHTepakuMja u3Mey apoMaTHYHHUX CHUCTeMa CJAW4YHe BeJUuuHe. Takobe,
II0KAa3aHo je a MOCTOjU TPeH/, y eHeprujaMa xejaaT-apu UHTepaKLyja 3a MeTase 3d HU3a,
oaHOCHO o6jamibeHo 3auTo y 10. rpynu [1CE TakaB TpeH/, He IOCTOjU HU 3a XeJlaT-apyJj HU
3a xeJlaT-XeJaT UHTepakuuje. [lokasaHo je fja cy pe3y/aTaTH KBAHTHOXEMHUjCKUX IpopadyyHa
y Z100pOoj carjlacHOCTH Cca eKCIepMMeHTa/JHUM MoJaluMa y KPUCTAJHUM CTPYKTypama.
[lopen Tora, aHaJu3MpaHe Cy U CynpaMoOJIEKYJICKe CTPYKType y NOjeAMUHHUM CUCTEMHMA,
KaKo 6U ce pacBeTJIMJIU Pa3J/io3u 3a popMHUpame UHTepaKIMja Koje cy (3HayajHo) ciabuje

0/l Hajjauux Moryhux 3a laTe CUCTEME.

Paj Ha 0BOj AucepTalujyu pe3yJITOBAO je 06jaB/bUBakbeM 5 HaydHUX pajioBa (jefaH
Kao MOorJiaB/be y KbU3H, a 4 y UCTAaKHYTUM MehyHapoJHUM 4YacomucuMMa), JOK Cy jour 3
paja Ha pelleH3Ujd, a 2 y npunpemu. Mehy wuMa ce nmoce6HO UcTUYe paj, 06jaBJ/beH Y
yaconucy u3y3eTHUX BpeJHocTU Coordination Chemistry Reviews (IF = 13,324, Chemistry,
Inorganic & Nuclear (1/46)), Ha kKoMe je kaHAuAaT npBu ayTop. OBaj paj je objaB/beH y
cnenujanHoM usgawy Chemical Bonding in Inorganic Species - State of the Art, noBogom 50.
TOJIMIIBUIE 0J] OCHHBAha 4yacomnuca. [lopes HaydHUX pasioBa, pe3yJiTaTH OBe JOKTOPCKe

Te3e IpeaCTaB/beHU CYy Y OKBUDPY 12 caonuiTema Ha HayYHUM CKYIIOBHUMaA.



KoMucyja je mulberwa Jja pe3yaTaTh OBe JOKTOPCKe AUcepTaluje NpesCcTaB/bajy
3HayajaH OPUTMHAJIHU HAay4YHHU JONPHUHOC Y 06J1acTUMa KOOPAMHALOHE XeMHUje U CTEKUHT
MHTepakiyja. Ha ocHOBy cBera ussoxeHor, Komucuja npeanaxe HactaBHO-HayyHOM Behy
Xemujckor ¢axyaTeta YHuUBep3uTeTa y beorpajy Aa npuxBaTU NOAHETY JOKTOPCKY
pguceprauyvjy /Jywmwana I[II. ManeHoBa mnox HacioBoM HWcnuTuBame mnapasieTHUX
WHTepaKlMja [Ae/IOKa/IM30BAaHUX T-CHCTEMa y KOMIUIEKCMMA IpeJla3HUX MeTasia

KBAaHTHOXEMHUjCKUM U UHPOPMATUYKHUM METOAAMA U 0106pU HeHY 0/16paHy.
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