Yuusep3urer y beorpagy-Xemujckn gpakyarer

HacraBHo-nayynom Behy Xemmujckor pakyirera

IIpeamer: M3Bemraj Komucuje 3a mperien, oneHy u oa0paHy JoKTopcke mucepranyje Jesaene I1.
baarojeeuh ®uaunosuh, wucrpaxuBaua capagHuka VHOBaIMOHOT LEHTpa XeMH]jCKOT
(dakyntera YHUBep3utera y beorpany.

Ha penoBnoj cennunu HacraBHo-nHayunor Beha Xemujckor akynrera, YHUBEp3UTETA Y
Beorpany, oapxanoj 14. cenrembOpa 2017. roamue, m3zabpanu cmo y Komwmcujy 3a mperiern,
olleHy u oa0paHy moktopcke nucepranuje Jemene II. BuaarojeBuh ®uaumoBuh, mactep
XeMuuapa, HCTpakMBaua capagHuka MHoBamuoHor 1eHtpa Xemujckor —(akynrera

VYuusepsutera y beorpany, noj Haci0BoM:
»CTEeKHHI HHTepaKuMje IVIAHAPHUX NPCTEHOBA (POPMHPAHUX BOJOHUYHUM Be3HBaH-eM

[TomTo cMo MOAHETY AKcepTanujy nperieaany, nogHocumo HacraBHo-Hayunom Behy cnenehu

MN3BEILITAJ

A) MPUKA3 CAJAPKAJA TMCEPTALIUJE

Hoktopcka auceptanuja Jejene II. buaarojeBuh ®uaunoBumh nanucana je na 193
crpae u caipxu 99 cnuka, 41 TabGeny u 212 nureparypHuX HaBoja. Jlucepranuja cagpixu
cieneha mormamiea: 1. Veoo, 2. Luwesu u memooonocuja, 3. Pezynmamu u ouckycuja, 4.
3axmyuak, 5. Jlumepamypa. Tlopen HaBeneHOT, AWCEpTaldja CAAPKU: 3AXGATHUYY, U3B00€ HA
CPNCKOM U eH2NIeCKOM je3uKy, caopaicaj, buoepagujy, cnucax padosa u caonumersa Koju cy 0eo
oucepmayuje, Hsjasy o aymopcmey, H3zjagy o ucmogemnocmu wmamnane u eneKmpoHcKe

sep3uje ookmopckoe pada u Mzjasy o kopuuithery.

VY Yeo0y je nat npernes HEKOBaJIEHTUX MHTEpaKlMja C MOCEOHUM aKIEHTOM Ha 3Hauaj
CTEKHMHI WHTepakiyja. OnucaHe cy CTEKMHI MHTEpaKIfje HeapoOMaTHUHUX MOJIEKYJa U pa3iiuKe
y CTEKHMHI MHTEpakuyjamMa anupaTUYHUX U apoMaTHYHUX Mosekyna. IlocebHo cy omucane

WHTEpaKIuje y udjeM (popMupamy y4ecTBY]y IPCTEHOBH (OPMHUPAHU BOJOHUYHUM BE3HUBAKHEM,



c 003MpOM Ja OBE HHTEpaKIHWje IMPEICTaBbajy MPEIMET HCTPAKHBAKHA OBE JOKTOPCKE
muceptanuje. Jlar je mperyen 1o caga 00jaBJbHUX pe3ysiTara MCTpakKMBamba Koja yka3yjy Ha
3HAuYaj YHYTApMOJICKYJCKHX BOJOHMYHUX Be3a, NOOWJEHUX HA OCHOBY EKCIIEPHUMEHTATHUX
UCTPaKUBamka M KBAHTHOXEMU]CKUX TpopauyHa. JleTaJbHO Cy OMHcaHe METOJIE KOje ¢ KOPHUCTE y
poy4yaBamy HEKOBAJICHTHUX MHTEPaKIMja. YKa3aHo je Ha yiory KemOpuuke 0a3e cTpyKTypHHX
noJlaTaka y NMPOHAIAXEHhY HOBHX THUIIOBA HEKOBAJICHTHUX HWHTEpakmuja. laTh cy TeopHjcKu
OCHOBU U OITMCaHE KBAaHTHOXEMHJCKE METOJIE KOje ce KOPHCTE 3a M3Yy4aBame HEKOBAJCHTHHX

MHTEpaKIHja.

VY neny Humwesu u memooonozuja ykpatko Cy ONMCAHU IUJbCBH MCTPAKHBAaWka U JaT
KpaTak OIKC METOI0JIOoTHje KopuiinhieHe y TOKy pana. JlebuHucaHu cy CUCTEMH Ha KOjuUMa Cy
ypal)eHa WCTpakmBama KoOja Cy YyKJbydWwiIa JeTalbHy aHAJIM3y TEeOMETPHJCKHX I[apamerapa
N00MjeHUX Ha OCHOBY aHaiu3e CTpykTypa u3 KemOpuuke 0a3ze CTPYKTypHHX IOjaraka |
KBaHTHOXEMHjCKE MpopauyHe. HaBeiaeHu cy mporpamu KopumihieHH TOKOM paja Ha OBOj

JOKTOPCKO]j IUCEPTALIU]H.

[TornaBme Pe3ynmamu u Ouckycuja mojaesbeHO je Ha detupu nena. Y geny Cmexune
unmepakyuje 3acuhienux niaHapHux NPCcmMeHo8a GOPpMUPAHUX BOOOHUYHUM Be3U8ArbeM JaT je
IpUKa3 pe3yiaTaTa aHajlu3e KPUCTAIHHUX CTPYKTypa 3acuMheHMX IUIaHapHUX IPCTEHOBA
(dbopMHpaHUX BOJOHMYHUM BE3MBaHkEM, NPH YEeMY CBU aTOMH YHYTap IpCTE€HA MpHUNajajy
IlaHapHuM rpynaMa. [lpukasanu cy pesyaTatu npopadyHa €Hepruja CTEKMHI HHTEpaklija
onropapajyhux mojen-cuctema, 10OHj€HH BpPJO TayHOM METOJIOM CIPETHYTHUX KJacTepa ca
JEOHOCTPYKHM, IBOCTPYKUM U NepTypOaTHMBHO J0JaTHM TPOCTPYKHM €KCLuTalMjama, ca

komruieTHuM 0a3HuM ckyrnom (CCSD(T)/CBS).

VY neny Ymuyaj dodammuux mehymoneKyickux 6000HUYHUX 6€3d HA CMEKUHE UHMepaKyuje
3aculieHux NIaHApHUX NPCMeEH08d HOPMUPAHUX BOOOHUYHUM Ge3usarbem TIPUKa3aHU Cy
pe3yNnTaTH aHaluu3e KPUCTATHHX CTPYKTypa y KOjuMa Jola3u A0 (POopMHUparka CTEKUHT
WHTEepaKIuja u3Mel)y 3acuheHnx TuTlaHapHUX MPCTeHOBa (OPMUPAHUX BOJOHUYHHM BE3WBAHEM
MpU YeMy Cy IOjeJMHH aTOMH BE3aHH 3a NMPCTCH BaH meroBe paBHH. OBe Tpyre, TUPEKTHO
B€3aHe 3a MPCTEH, MOTY JIa YUeCTBYjy y Tpahemy momaTHux mMel)yMOJIeKyJICKUX HHTEPaKIHja O
Kojux cy Hajuemhe wmehymonekyncke BojgoHuuyHe Beze. CTora je WCOHTAaH YTHIA]

Mel)yMOJIeKyJICKUX BOJOHHMYHUX B€3a Ha CTEKUHI MHTepakuuje u3mely npcrenosa. Kao moznen-



CUCTEeMH 3a KBAaHTHOXEMH]CKE IpOopauyHEe €HEepruja CTeKHMHI MHTEpakiyja KOpHUIINeHH Cy
XOMOJAMMEpH  THOCeMHKapOaszuja, ceMukapbasuaa ¢ TNIMKOJaMHIa, YCJIel  BeJIMKe

3aCTYIJBEHOCTH JIEPUBATa OBUX MOJIEKYJIA Y KPUCTAIIHUM CTPYKTypama.

VYV neny Cmekune unmepakyuje 3acuhieHux niaHapHux npcmeHosa @OOpMUpPaHux
8000HUUHUM 6e3usarbem u Cg-apomamuunux npcmeHosa TPUKa3aHU Cy pe3yiITaTH aHaNu3e
KPHCTAJTHUX CTPYKTypa MOJIEKyJa KOjH calapxe 3acuheHe IUlaHapHE NPCTeHOBE (GOpMHUpaHe
BOJIOHMYHUM Be3uBameM U Cg-apomaTnuHe npcreHoBe. [Ipukasanu cy pe3yaTatd mpopadyHa
€Hepruje CTEeKMHI MHTEpaKldja Ha OJa0dpaHMM MOJEN CUCTeMHMa. TecTupaHe Cy pasinduTe
METOJIe¢ 3a padyyHame KpUBHUX TMOTEHLHUjaldHe eHepruje, ykbyuyjyhu MP2 u DFT ca
¢byHkuroHanuma kopuropanuMm D3 kopekunjom. Onabup HajooJbe METOJIE 3a pauyHamke jaulHe
CTEKUMHI MHTEpAaKIMja 3a JIaTy TeOMETPHjy j€ 3aCHOBaH Ha JOOpOM claramy ca pe3yiaTaThMa
nooujenum CCSD(T)/CBS wmetomom. CTEKHMHT HMHTEpaKifje TMPCTCHOBA (GOpPMUpPAHHX
BOJIOHMYHUM Be3uBameM H Cg-apoMaTHUHHX MpPCTEHOBa cy TnopeheHe ca CTEKUHT

MHTEpaKIfjama Koje MPCTeHOBU, (OPMUPAHU BOJOHUYHUM BE3UBamEM, rpajie Mel)ycoOHo.

VYV neny Cmexune unmeparxyuje npcmeHoéa @QOpMUPAHUX B0OOHUUHUM GE3UBAFEM
NOMNOMOSHYMUM —pe30HaHyujoM TpoydaBaHE Cy CTEKMHI WHTEpPaKIHje Y KpPUCTAIHUM
CTpyKTypamMa  IpcTeHOBa  (OPMHpPAHMX  BOJAOHHYHUM  BE3MBAKEM  IMOTIIOMOTHYTUM
pe3oHaHjoM. Kao Monen-cucreMu 3a KBAaHTHOXEMMjCKE TMpOpayyHE jauMHa CTEKUHT
MHTEpaKIHja KOpUIIheHn Cy XOMOJIMMEpH MOJIeKylla YHju ce€ JepuBaTu Hajuemihe jaBibajy y
KpUCTaTHUM CTpyKTypama. Kako 6u ogabpanu Haj00Jby METOY 3a pauyyHamhEe €HEePruje CTEKHUHT
MHTepakKifja HCIUTaHE Cy pa3IUuuTe MeToje, kao mrto cy MP2 merona u pazmuuuta DFT
¢yHKIMOHATM, Kao W edekarT OazHOr cKyna. JauyMHAa CTEKMHI HWHTepakiyja MpCcTEeHOBa
(dbopMUpaHNX BOJIOHMYHUM BE3UBAKEM IIOTIOMOTHYTHM pE30HaHIMjoM je ymopeheHa ca
€HEeprujoM CTEKMHI MHTepakliija 3acMheHuX IMaHapHUX MPCTEHOBAa (GOPMHUPAHUX BOJOHHUYHUM
Be3uBameM. EHepruje uHTEpakiMja cy IIOTOM pacBeTJbeHE Ha OCHOBY aHalu3e Marma

CIICKTPOCTATUYKHUX HOTeHLII/Ij ajia.

VY 3akmyuky cy yKpaTKO CYMUpPAaHU PE3yJITaTH OBE TOKTOPCKE TucepTaluje, y3 nopeheme

ca MPeTXOAHUM pe3yJITaTUMa Ha KOje Ce TUPEKTHO HaZI0BE3Y]Y.

Heo Jlumepamypa obyxBata 212 uuTaTa yriaaBHOM U3 O00JIACTH HCTPaKMBamba

HEKOBAJICHTHUX MHTEpaKIKja, C TOCEOHUM aKIIEeHTOM Ha CTEKWHT WHTEpaKIyje.



b)) KPATAK OIIMC HIOCTUT'HYTUX PE3YJITATA

VY oKBHpY OBe TOKTOPCKE AMCEpTalfje MpoydaBaHe Cy CTEKHMHI MHTEPaKIUje HEKOIUKO
THUIOBA [UIAHAPHUX MPCTEHOBA (POPMUPAHUX BOAOHHMYHUM BE3UBAHH-EM AHAJHM30M CTPYKTypa Koje
ce Hamaze y KemOpuukoj 0a3u CTpYKTypHUX IoJaTaka M KBAaHTHOXEMH]CKMM IPOPAYyHHMA

€HEepryja MHTEepaKIfja Ha oAroBapajyhuM Momen-cucteMuma.

[TpoyuaBameM KpUCTAIHUX CTPYKTypa 3acMheHMX IUTaHApHHUX MPCTEHOBA (OPMHUPAHHX
BOJIOHMYHHM BE3WBAKEM, NPU YEeMy CBHM aTOMU YHYTap MPCTEHA IMPHUIANajy IJIaHAPHUM
rpymnama, mokaszaHo je aa 27% cTpyKTypa oJroBapa mapajielHOM pacropeny uzmel)y mpcTeHoBa.
Pactojama m3mel)y paBHu npcTeHoBa cy y omcery 3,0-4,0 A y Benukoj BehuHH KpucTamHux
CTPYKTypa ca HapajieJHOM OpHjeHTAallljoM MPCTEHOBA, HITO jé KapaKTEPHCTHYHO 33 CTEKHHT
uHTepakuuje. EHepruje mHTepakimja u3pauynate Beoma npeuuznom CCSD(T)/CBS meronom
usHoce -4,89 kcalmol™ u -2,95 kcalmol™ 3aBucho ox mpupoxe mpoyuasasor cucrema. TpeGa
HarJIacHTHU Ja Cy OBE MHTEPAKIIMje jaue O CTeKHHT MHTepaKkiuja u3Mely aBa Monekymna OeH3eHa
(-2,73 kcalmol™). Teomerpuje oBUX MHHEMYMa Cy MapasIeNHO-IOMEpPEHE, Kao IITO je CIy4aj i ca
reoMeTpUjoOM MHUHUMYMa CTEKHMHI MHTEpakiuje auMepa OeH3zeHa. Pasnuke y eHeprujama

MHTEpaKIHja o0jallibeHe Cy Ha OCHOBY M3padyHaTUX Marla eleKTPOCTaTUYKUX MOTEHIUjala.

3acuheHn IUTaHApHU MPCTEHOBH (DOPMUPAHU BOJOHMYHMM BE3MBAHEM, y KOjUMa Ce
YHyTap INpCTEHa jaBJjbajy aTOMH KOjU MPHUIAJajy HEIUIAaHApHUM Tpylnama, Takohe y 3HauajHOM
MPOIICHTY CTPYKTYypa (27%) Tpaje CTeKUHT uHTEepakiuje. Pactojama nusmel)y paBHu npcTeHoBa y
KPHCTaJIHUM CTpyKTypama cy usmehy 3,0 A u 4,0 A, a npcTenosu umajy awmu opujeHTanujy.
Hennanapue rpyme, koje Cy JUPEKTHO Be3aHE 3a IPCTEH, MOTY Ja YYeCTBYjy y TIpahemy
JoAaTHUX Mel)yMOJIeKyJICKUX MHTEpaKinja, o] KOjux cy Hajuenrhe MelyMoJeKyscke BOJJOHUYHE
Bese. [locTojame OBUX Be3a HE PEeMETH IapalieliaH pacrope]] n3mel)y MpcTeHoBa y KPUCTATHIM
CTpYKTypama, aju 3HadyajHO ToBehaBa jaunHe HWHTepakiuja. Hajjaue eHepruje WHTEpakiuja
n3padynare Beoma npeuuznom CCSD(T)/CBS meromom u3padyHare cy 3a THOCEMUKaOa3uaHEe U
cemukapGasuane gumepe n msnoce -9,68 kcalmol™ u -7,12 kcalmol™. Pasmuke y eneprujama
uHTepaknuja usMmely aumepa TuocemukapOasujga M ceMukapbasuaa mpumnucase cy Behoj
JUCTIEP3UOHO] KOMIIOHEHTH €HEprvje, Koja ce OYeKyjeé Ha OCHOBY Mara eJIeKTPOCTATHYKOT

MOTEHIHjala, 3axBasbyjyhu 1udy3HHjoj eIEKTPOHCKO] TYCTUHH HA aTOMY CYMIIOpa Yy MOJIEKYIY



THOCEeMHKapOa3uja y OJIHOCY Ha EJEKTPOHCKY TYCTUHY Ha aTOMy KHCEOHHKa Yy MOJIEKYIY

ceMukapOasuja.

3acuhenu mIaHapHU MPCTEHOBU (DOPMHUPAHU BOAOHUYHHUM Be3uBameM U Cg-apoMaTHIHU
MIPCTEHOBU Takole rpaje CTeKHMHI MHTEpaKidje, KOje Cy OmakeHe TOoTOBO y mosioBUHU (45%)
KPUCTAJTHHUX CTPYKTYypa Koje caapike 00a Tuma npcreHoBa. OBaj THUI HHTEPAKIIKja j& TUIT CTEKUHT
WHTEpaKlija KOju ce Hajuenthe jaBjba y KpUCTaIMMa MOJEKyJlIa KOJU caapxe o0a Tura
npcreHoBa. [loka3aHo je J1a je eHepruja WHTEepakiuje Xerepoaumepa OeH3eHa ©  2-
METHITHICHX APa3HHKApOOTHOAMI 1A, TIapalelHe oprjeHTanuje u3Hocu -4,38 kealmol™, mro je
yIIOPEAUBO ca CHEPTUjOM CTCKHHT WHTEpaKIHje XOMOJMepa 2-
METUIIMACHXHApasuHKapooTnoamuaa (-4,89 kcalmol'l), a 3HAuYajHO jaye OJ] CTEKUHT UHTEPAKIIN]je

mmmepa Gersena (-2,73 kcalmol ™).

CrexuHr uMHTEpakuuje ce, Takohe, jaBbajy W y KPHCTAJIHHM CTPYKTypama IMPCTEHOBA
(dbopMHpaHMX BOJOHMYHMM BE3UBaHEM IOTIHOMOTHYTHM pe3oHaHuujoMm, nomro y 40%
KPUCTATHUX CTPYKTypa MOCTOjU MapajeiiHa OpHjeHTaluja uMel)y uHreparyjyhux mnpcreHoBa.
PacTojama u3Mel)y paBHH IIPCTEHOBA Cy KApaKTEPHCTHYHA 3a CTEKMHT MHTepakuuje (3,0-4,0 A).
Kao mopnen-cuctemu 3a KBAaHTHOXEMM]CKE MPOPAUyHE JauylHA HHTEPAKIMja Y3€TU Cy XOMOJUMEPHU
Cis-3-XUPOKCUAKPOJIEHHA, Cis-3-aMUHOAKpOJIenHa W Z-2-XUJApa3uHWIIMJEHAlleTalIeXua, C
0031MpOM Ja ce JepuBaTh OBUX MOJIEKyla Hajuemihe jaBibajy y KPHCTAJIHUM CTPYKTypama.
Hajjaue wuHTepakmuje y OBHM JAuMepuMa HMajy TMapalieTHO-TIOMEPEHY TEeOMETpHjy ca
u3padyHatnM eHeprujama; -4,44 kcalmol' ma MOG6HF-D3/cc-pVTZ HuBOy 3a ammep cis-3-
XuapokcHakponenta, -5,09 kcalmol”' wa BLYP-D3/aug-cc-pVDZ HuBOY 3a auMep cis-3-
amuHOaKporenna u -2,59 kcalmol” 3a mumep Z-2-XuapasHHWIMICHALCTAIIEXHAA, PAIYHATO
MO06-D3/aug-cc-pVDZ metogom. CBe omabpaHe MeTone 3a padyHame €Hepruja Cy IoKasale
n06po cnarame ca Bpsio TauHoM CCSD(T)/CBS metomoM. 3ak/bydeHO je 1a Ce eHepruje CTEKUHT
MHTEpaKIja NpcTeHoBa (POPMUPAHUX BOJOHUYHUM BE3HBAKEM IOTIIOMOTHYTUM PE30HAHIIN]OM
HE Pa3MKyjy 3Ha4ajHO OJf €Hepruja CTEKUHI MHTEPaKIKja IPCTeHOBA (OPMUPAHUX BOTOHUYHUM
BE3WBAKEM KOJH CaJp)Ke caMoO IPOCTe Be3e, HHUTH O €HEepruja CTEKWHT WHTEPAKIIHja
apOMaTHYHHX TPCTEHOBA ca MPCTEHOBUMA (POPMUPAHUM BOJAOHHUYHUM BE3MBAHEM KOjU CallpiKe
camo mpocTte Be3e. To je joun jenan AoKa3 y MpUJIoT TE3H Ja MOCTOjamke T-CUCTEMA HUje KIbYIHO

3a M0jaBy CTEKHHI MHTEPAKIIH]a.



B) YIOPETHA AHAJIM3A PE3YJITATA KAHANJIATA CA PE3YJITATUMA U3
JIMTEPATYPE

C 003upoM Ha YMIHEHHILY JIa CTEKMHT HHTEPAKIIMje UMa]y 3HA4ajHy YJIOTY Y CTPYKTYPH U
(GyHKIMjU BEIHUKOT Opoja XEeMHjCKMX M OMOXEMHjCKHX CHCTEMa, MHTEpEeC 3a BUX M Jajbe He
jemaBa. OBe HWHTEpaKIMje OJ IMOCEOHOr Cy 3Hadaja y OO0JacTH CYIMPaMOJICKYJCKE XEMHje,
KPUCTAJTHOT MHXEHEPUHTa, OnoxemMuje M xemuje marepujana. CTEKMHT WHTEpakiuje umely
apOMAaTUYHUX TPCTEHOBA MMajy BEJIMKH YTHIA] HAa HU3TPaby CTPYKTYpe MPOTEHHA, Kao M
MPOTEHH-JIMTaH]] KOMILJIEKCa U OJl IPECyIHOT Cy 3Havaja 3a crabmimsannjy crpykrype DNK u
RNK. PazymeBame HEKOBaJECHTHHX HHTEpaKIUja, YKJbY4yjyhH M CTEKHMHT HHTEpakiuje, O]
(dbynaMeHTaNHOT je 3Hayaja 3a JaJbl HampeAaK Ju3ajHupama JICKOBa, KopuInhema BEITauKuX
aHajora HYJCHMHCKHX KHCEIHMHA, I[POjeKTOBAlE KPUCTATHUX CTPYKTypa W OpPraHCKHX

MaTepujana.

Hako cy CTEeKMHI MHTEpakiuje y JIyroM Mepuojly MOCMaTpaHe Kao TUIMYHO CBOJCTBO
apOMaTUYHUX MOJEKYNa, MPETXOJHUX I'OJMHA OTKPUBEHE Cy CTEKHMHI MHTEpakluje Koje rpaje
IUTAaHAPHU MOJIEKYJIH U (parMEHTH KOJU HUCY apOMaTH4YHU. 3aTO y MOCJIEIHkE BpeMe HaAyUHHIIN
MOKJamka)y CBE BHIIE MAXKHKE ATUIWYHUM CTEKUHI MHTEpakiyjamMa, OJHOCHO YCIOBHUMa

HCOIIXOJJHHUM 3a rpaheH,e CTCKHHT I/IHTepaKHI/Ija.

VY OoKBUpYy OBE JOKTOPCKE JUCepTaluje JeTaJbHO j€ IMPOyYeH HOBM THUIl CTEKUHT
MHTEpaKkuja y yhjeM rpahemy ydecTBYjy HpCTEHOBU (OPMUpAHM BOJAOHUYHHUM BE3UBAHHEM.
[Ipoy4yaBame OBOT THIIAa MHTEPAKIHja MOXE OWUTH O] BEIHMKOT 3Haudaja 3a pa3yMeBame YIore
LIUKIMYHUX CTPYKTYpa (POPMUPAHUX BOJOHUYHHUM BE3HBAKEM Y CYNPAMOJIEKYJICKO] CTPYKTYpPH.
VY 0oBOM pajay NpHKa3zaHU Cy pe3yiaTaTd MpoydyaBama CTEKMHI HHTEpaKIMja KOJA IMPCTEHOBA
(dbopMUpaHNX BOJOHMYHUM Be3UBaWmEM, YKJbYyUyjyhu OHE KOjU cajpke camMoO MpOCTe Be3e Y
npcTeHy (Tj. 3acuheHe TPCTEHOBE), Ka0 M MPCTEHOBE (OopMHUpaHE BOJOHUYHHM BE3UBAKHEM
MOTIIOMOTHYTUM PpE30HAHLMjOM. JleTaJbHO Cy aHaTU3upaHu TEOMETPHUJCKU IMapaMeTpu KOju
OIUCY]y CTEKWHI HWHTEpaKiMje, U3padyHaTe Cy jaunHe HMHTEpaKIMja U MPOLECHEH je YTHIA]
MPHUPOJIE IPCTEHA Ha HUX. Y MUJbY IITO JETaJbHHjET OMHCca MPHUPOJIE WHTEPAKIMja padyHaTe Cy
Mare eJeKTPOCTATUYKUX IMOTCHIWjasia U TOOWjeHH TOoJalH Cy IMCKYTOBAaHW Ca CTAHOBHIITA
M3pavyHaTHUX €Hepruja MHTepaKiuja oaroapajyhux cucrema. Takohe cy aHanu3upaHu CUCTEMH

3acuheHuX NpPCTEeHOBAa (POPMUPAHUX BOJOHHMYHHM BE3UBAKEM, y KOjUMa, TMOpE] CTEKUHT



WHTEpaKIHja, MocToje U MelyMoJeKkysICcKe BOJIOHUYHE Be3€ Y uhjeM rpahery y4ecTBYyjy aTOMU
BOJIOHMKAa KOjU Cy IMPEKTHO Be3aHM 3a NpcTeH. lIpoy4yaBaHe Cy M HMHTepakiuje u3Mehy
apOMAaTUYHUX TPCTEHOBA M 3acHMNEHMX NPCTEHOBAa (OPMHUPAHUX BOJOHHUYHHM BE3HBAHEM.
WuTepaxiyje onucane y oBOM paay cy nopehene ca Beh mo3HaTuM CTEKHMHI MHTEpaKIHMjaMa y
yujeM rpah)ely y4YecTBYjy apOMaTW4HH, anu(paTHYHW M XEeJIaTHH NPCTEeHOBH. [IpukazaHu
pe3yaTaTi cy 00jaBJbeHHM Yy OAroBapajyhuM HaydyHUM ITyOJIMKaIlMjaMa y 4acollMCHMa KOjU Cy
OWUTHU 32 OBY Hay4Hy 00JIacT (ZBa paja y yaconucuMma kateropuje M21 u jegan pan y 4acomucy

Kateropuje M22).

) OBJABJbEHHU U CAOIIIUTEHHU PAJOBU KOJU YUMHE JEO JUCEPTAIIMJE

Pesynratu pama Ha 0BOj IOKTOPCKOj AMcepTalMju 00jaB/bEHH Cy 10 caja y 3 HaydHa
pama (om yera JBa y BPXYHCKUM Mel)yHapOJAHMM 4YacOlMCHMa W jelaH y WCTaKHYTOM
MmehyHapoHOM dacomucy), a y TOKy je mpumpema jeaHor pana. Ilopem tora, pe3yiraTd Cy

MIPE3EHTOBAHU y OOJIMKY 2 CaOMIITeHha Ha HAYYHUM CKYITOBHMA.
Hayunm pagoBu o0jaB/beHH y BpXyHCKHM Mel)yHapoaguum yaconucuma (M21)
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http://pubs.rsc.org/en/content/articlepdf/2015/cc/c5¢cc04139b

2. J. P. Blagojevi¢, D. Z. Veljkovié, S. D. Zari¢, “Stacking interactions between hydrogen-
bridged and aromatic rings: study of crystal structures and quantum chemical calculations”,
CrysEngComm, 19(1), 40-46 (2017). (1F2016) = 3,474

http://pubs.rsc.org/-/content/articlepdf/2017/ce/c6ce02045c¢

Hayunu pan o6jaB/beH y ncTakHyTOM MehyHapoanom yaconucy (M22)

1. J. P. Blagojevi¢, G. V. Janji¢, S. D. Zari¢, “Very Strong Parallel Interactions Between Two
Saturated Acyclic Groups Closed with Intramolecular Hydrogen Bonds Forming Hydrogen-
Bridged Rings”, Crystals, 6(34) (2016). (1F2015) = 2,075

http://www.mdpi.com/2073-4352/6/4/34/htm



http://pubs.rsc.org/en/content/articlepdf/2015/cc/c5cc04139b
http://pubs.rsc.org/-/content/articlepdf/2017/ce/c6ce02045c
http://www.mdpi.com/2073-4352/6/4/34/htm

Caonurema ca CKynoBa HAMOHAJHOT 3HaYaja mramMnaHa y ussoay (Mo4)

1. J. II. Baarojesuh, C. JI. 3apuh, ,,CTeKuHr MHTEpaKiHje 3aCMheHNX MUIAaHAPHUX MPCTEHOBA
dbopmupannx BogoHWYHMM Be3uBameM, XXIII kondepenmmja Cprckor kpucramorpadckor

npymrea, Auapesibe, Cpouja, 9-11. jyr 2016.

2. J. baarojesuh ®@uaunosuh, /1. XX. Bemwkosuh, C. [I. 3apuh, ,,Ctexkunr uarepaxiuje nusmely
pcTeHOBa (OPMHUPAHUX BOJOHUYHUM BE3MBAKEM M apoMaTHYHHX mpcTeHoBa®, XXIV

koH(pepennuja Cprickor kpucranorpadcekor napymTsa, Bpman, Cpouja, 22-24. jyu 2017.

E) 3AK/bYYAK

Komucuja je, Ha OCHOBY JeTajbHOr Iperiena JOKTopcke aucepranuje Jemene I
bnarojesuh ®ununosuh noj HacnoBoM ,,CTeKHHI MHTEPAaKLHje NJIAHAPHMX IPCTEHOBA
¢opMHpaHMX BOJOHHYHHMM Be3MBaWmeM®, 3aKk/byudia Jla je JAucepTanyja pe3ynarar
CaMOCTAJIHOT pajia KaHJuAaTa Kao U Ja A00MjeHH pe3yiTaTy MpeAcTaBiba)y OpUrMHalaH HayuyHU
JOTIPUHOC TPOy4YaBawy CTEKUHI HHTEpaKiuja, Mpolupyjyhn oBaj KOHUENT Ha IMPCTEHOBE
¢dopmMHpaHe BOJOHMYHUM BE3MBakHEM KOjU HE CaJlpike T-CUCTEM. BpeqHOCTH eHepruja CTEKHMHT
MHTepakija yKa3yjy JAa MapajiellaH pacropej NpPCTeHOBa, KOjU j€ OMaXeH Yy KPUCTAIHUM
CTpyKTypama, HMje caMo IOCJIeIuIa [aKoBamba Yy KPUCTAJIHUM CTpyKTypama, Beh je mocienuia
pEeaTUBHO JaKUX CTEKMHI HMHTEpakiuja. 3axBajbyjyhm 3HauajHUM eHeprujama OBHUX
MHTEpakKifja, OHe MOTy OHMTH KOpHCHE y MpOoydyaBamy M JU3ajHUPAY CYNPaMOJIEKYJICKUX
CTPpYKTypa, Ha CJIM4YaH Ha4YMH Kao CTEKMHI MHTEpaKlidje AapOMaTHYHUX IPCTEHOBA.
PacBetspaBame H0gaTHUX acriekaTa CTEKHMHT MHTEpaKIMja MOXe OWMTH O] TOCEOHOT 3Havaja 3a

paznuuuTe OMOJIOUIKE CHCTEME y KOJUMa CTEKMHT UHTEpaKIije UMajy 3HadajHy yJory.

W3 oBe mokTopcke aucepTaiuje MpOUCTEKIIa Cy TPH pajia y Mel)yHapOIHUM YacOMHUCHUMA,
ol yera JBa y BpXyHCkuM MelyyHapogauum dacormucuma (Chem. Commun. u CrystEngComm),

jellaH y HICTaKHYTOM Meh)yHapoJHOM 4acomucy, Kao | JIBa CaoMIITeHha Ha HAyYHUM CKYITOBUMA.
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