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XeMmuja
111 HACJIOB 1OKTOPCKE JJUCEPTALIUJE:

EsekTpocraTHyKa CBOjCTBa aTOMa CyMIIOpa y IepuBaTHMA THOCEMUKap06a3nga
IV  NPEINIEJ JOKTOPCKE JUCEPTAIIMJE:

JlokTopcka nuceprandja Hox HaciaoBoM EjexkTpocraTMuka cBojcTBa aTomMa cymmopa |y
JAepuBaTHMA THOCeMHMKapOa3maa HanucaHa je Ha (221) ctpana, a caapxaj je MoAe/beH Ha [
nornassba U npuiore. Tpeda pehu na nucepranuja canpxu ykynHo (6e3 npuiora) 26 tabena n 81
cmuky. Jenosu aucepraunuje cy: YBona (2 crpana), Teopujcku neo (26 crpana), ExcniepuMeHnTaanu




neo (24 crpane), Pesynratu u auckycuja (94 crpane), 3akipyuax (6 crpana), Conclusion (6 crpana)
u Jluteparypa (4 crpane). [lucepranmja ce 3aBpiIaBa ca aBa mpuiora, npeu caapxu 20 tabema (38
CTpaHa) U IpyTH canpku 16 cimka (21 crpana).

BPEJHOBAIE INOJEJUHUX JEJTOBA JOKTOPCKE JUCEPTALIMJE:

Y VYBoay je ykpaTko oOjalImeH MpeaMeT U IIUb UCTpaKuBama. TeopHjcKH /eo IucepTaiyje je
NOAEJbEH y YETHPH MOTIOIaBJba. Y IPBOM IOTIOINIABJBY OIMCAHE Cy OCHOBHE CTPYKTYpHE
KapaKTEepUCTHKE JepuBaTa THOCeMuKapOasuga. JIpyro mormornaBbe je TMOcBehieHO KpaTKoM
nperyieny JO0CalallilbUX Ae(QUHHIMja W HAaYMHA KapaKTepucama BOJOHHMYHHUX Be3a, Kao U
npUMeprMa KOjU ca acleKTa TeOMETPHjCKMX KPUTEpHjyMa yKa3zyjy Ha 3Ha4yajHa akKIenTopcKa
CBOjcTBa aroMa cymmopa. Y TpehieM IOTHOIJIaBJby H3JIOKEHE Cy TEOPHjCKE OCHOBE aHajH3e
pacriofieie eNeKTPOHCKE T'yCTHHE IoOMjeHe M3 eKCIepuMeHaTa Mudpakuyje peHAreHCKOT 3payerma
BHCOKE pe30ITyIiHje, AOK je y YeTBPTOM IOTIOIIaBJbY AaT Mperiiell JUTepaType Koja ce OMHOCH Ha
pe3ynTaTte peHATCHCKE CTPYKTypHE aHAIN3€ BHCOKE DPE30OIyIHje y jeAHmemHMa Koja caapike
THOCEMHKapOa3sUIHH, THOYPEUAO M THOAMHIOHM (parmeHT. Y EkcnepumeHTaaHoM ey
NPENCTaB/beHH Cy CKCHePUMEHTAIHH pPe3yITaTH pEHATSHCKEe CTPYKTYpHE aHAJIU3e BHCOKE
pesonylrje Kao M JeTajbHa Iporeaypa oapehuBama pacrojerne I'yCTHHE HaeleKTpHCcama METOJOM
MYJITHIION-yTa4yehaBama. [lornapibe Pe3yaraTn m auckycuja oOyxBaTa YETHPH IMOTIIOINIABIbA, Y
KOjEMa Cy W3JI0)KEHH PE3yNTaTH aHalHM3e EKCIICPUMEHTAHO M TECOPHjCKH JOOHjeHe pachojele
I'YCTHHE HaeJeKTpHCamba JBa JepuBata THoceMuKapbaszuaa, 4-metui-3-tnocemukapbazun (MeTSC)
u  4-metun-3-tuocemukapbaszon 2-nupuaunpopmamuga (TSC4). Tlopex ommca eNEKTPOHCKE
T'YCTHHE MOJPOOHO Cy IUCKYTOBaHE TOIOJIOIIKE KAPaKTEPUCTUKE XEMH]CKUX Be3a M MHTEpaKuuja u
EJIEKTPOCTATHYKA CBOjCTaBa MOJIEKYJla KaKO EKCIEPUMEHTAJIHUX TaKO0 M TEOPHjCKUX Mojena. Y
OBHM IOTIIOTJIABJbUMA KOJH CE OJJHOCE Ha €KCIIEPHMEHTAHE U TEOpHjCKe MoJielie oceOHa MaKibha
je mocBelieHa carnenaBamby CIIOCOOHOCTH aToMa CyMIIOpa Kao akLeNTopa y BOJOHHYHHM Be3ama. Y
3ak/byuyKy paja CHCTEMAaTH30BaHH Cy M MCTAKHYTH PE3YJITaTH HCTPAXKHMBaEba CICKTPOCTATHYKHX
CBOjCTaBa aToMa CyMmIlopa y JepHBaTUMa THoceMukapOasuaa. Ilornaeise Conclusion npencraeiba
alleKBaTaH NPEBOJ 3ak/bydka Ha CHIVICCKH je3uK. [lornmaBibe JlMTepaTypa caigpxu pelieBaHTHE
pamoBe HOBHjer AaTyMa o0jaBibeHe y BomehmMm dacomucuma melyHapomHor 3Hauaja. L{utmpana
JHTEpaTypa ce OJHOCH Ha XEMHjy THOCEMHKapOasuga Kao M Ha Pa3IuduTe MOJICKYNE KOjUu CY
OIMCAaHU Cca acleKTa pacroesie 'yCTHHE HaeleKTpUCamba.
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Vil

3AK/bYYIIN OJJHOCHO PE3YJITATH HCTPAKHNBAIbA

Ha ocHOBY excniepuMeHTaIHUX MojaTaKa J0OMjeHUX PEHATCHCKOM CTPYKTYPHOM aHAIM30M BHCOKE
pe3oiyliHje ¥ NPIMEHOM MYJITHIION-YTaubaBaba UCIIHTaHA CY eIeKTPOHCKA CBOjCTBA ABA JCpHBATA
tnocemukap6asuna, MeTSC u TSC4. Oppehenu cy: nedopmaiyioHa eNeKTPOHCKAa TyCTHHA
XEMHJCKHX Be3a W CJIOOOIHUX EJIEKTPOHCKUX I1apoBa, TOMOJIOLIKE KAapaKTEPHCTHKE YKYIHE
eNEKTPOHCKE I'YCTHHE, eNEKTPOCTATHYKY MOTECHIIMjall MOJISKyJla M HaelleKTpucama atoma. [loceOHa
naxma je mocBeheHa WCHHTHBAWKY €JIEKTPOCTaTHYKHX CBOjCTaBa aroMa CyMIOpa y OBHM
jenumebnuMa. 3aKJby4eHO je 1a aTOM CyMIIopa MMa H3pasuTy (UICKUCHOMIIHOCT M CIIOCOOHOCT na
MIPUJIATOJIU CBOjY EJIEKTPOHCKY T'YCTHHY CIIO0OJHHX €JIEKTPOHCKHX IapoBa MPOCTOPHOM pacropeay
JIOHOPHHX IpyIa Koje YUeCTBY]Y Y HHTEpaKildjamMa ca S-aKIeTOPOM.

VY 1wby yHOTHyWaBamba CKCICPUMEHTATHHX pe3ysiTaTa aHAJIM3UpaHa je TEOPHUjCKU J00ujeHa
IYyCTHHA HaeJeKTpHucama 00a MOJIEKYNa, a 3aTHM Cy WCIIMTHBAaHE KapaKTepHUCTHKE CyMIIopa Kao
aKIenTopa U TO y CHUCTEMUMa pa3jIMyMTe KOMIUIEKCHOCTH IoJjiazehu o M30JI0BaHMX MOHOMeEpa,
NPEKO H3JBOJEHHX JUMEp A0 KPUCTAJIHOI OKpyxkema. OBOM aHamu3oM je yTBpheHo na ce
CHMYJITAaHUM QHT2)XOBAakeM THOYPEHUIO S aroMa y BHUIIE HHTEpPaKLyja HE yMamyje Herosa
aKLENTOPCKa COCOOHOCT Kao U Jla ce OBE MHTEpaKlKje MOry MeljycoOHO mojpKaBaTu 0e3 CTepHHX
cMeTHH. BogoHUYHE Be3e Koje YKIbYUyjy S akimenTop y TeopujckuM mozaenuma aumepa MeTSC u
TSC4 ucnintBaHe Cy ca acleKTa CHepPTHjCKUX CBOjcaTaBa, IIPH 4eMy ¢y oapeljeHe eneKTpoCTaTHIKe
eHepruje, KOXe3noHe eHepruje, Kao u eHepruja cucrema Ha ocHoBy ab initio CCSD(T) merone. Ha
OCHOBY aHajM3¢ CHEepPruja MHTEpaKildja y KOojuMa THOYPEHAO S aTOM Y4YECTBYje Kao akKIeNTop
3aKJby4YEHO je Jia Ce aToOM CyMIopa, ¢ 003MpOM Ja Y4ecTBYje MCTOBPEMEHO y BHIlIE clIabux 1o
yMEpeHHUX BOJOHMYHMX Be3a, MOXKE CMaTpaTH 3Ha4YajHUM aKIENTOPOM jep je YKyIaH €HEeprujCcKH
JIONIPUHOC HErOBMX MHTEpAKLWja CIAMYaH WM HE MHOTO MamH OJI EHEPrujcKOr JOonpuHOCa
KapOOHUITHOT KUCEOHHUKA.
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OIIEHA HAYMHA ITPUKA3A U TYMAYEIBA PE3YJITATA UCTPAKUBAIbBA

Pesynratn npukazaHH y JOKTOPCKO] JUCEPTALHUjH Cy Ha CHCTEMAaTHYaH HAYWH W3JIOKEHH, IITO Ce
MO€ OLEHUTH Kao BeOMa YCIEIIHO. JaCHO U KOHIIM3HO TyMademe pe3yliTata je ypaheHo y ckiamy
ca HajHOBHjOM JIUTEpaTypoM M3 00JIaCTH eKCIepUMEHTAIHe aHaJIN3e T'yCTHHE HaeJeKTpUCamba, IITO
yKasyje na je KaHAuaaT Jo0po yHmo3Hao MpoOJeMaTHKy, T€ M3BEO PEJICBAHTHE M HAYYHO KOPEKTHE
3akspyuke. CTora ce HayMH INpUKa3a M TyMademha pe3ylTaTa HCTPaKUBamba OLEHYje BHUCOKOM
OLICHOM.




IX

KOHAYHA OIIEHA JOKTOPCKE JUCEPTAIIMJE:

1.

Jucepranyja je HammcaHa y CKIAAy ca oOpas3liokelmeM HaBeACHWM Y mpHjaBu Teme. [loceGHO
BHCOKY OIIEHY 3aciyXyjy HONATHH Pe3yiTaTH, KOjH C€ ONHOCE Ha aKIEeNTOPCKE CIOCOOHOCTH
aToMa CyMIIOpa y TEOPHjCKAM MOJEINMa, a KOjH HUCY OMIn npeBul)eHN IPHjaBOM TeMe.

N

Jucepranuja cagapxu cBe OUTHE SIIEMEHTE.

JlokTopcka Imceprandja NpeAcTaBjba OPUTHHAJIAH MONPHHOC HAYIH Yy OOJACTH CTPYKTYpHE
xemuje. [ucepramuja mpukasyje mpennsHe WH(pOpMalHje O IepuBaTHMa THOCEeMHKapOasuia Ha
HHUBOY €JIEKTPOHCKE TYCTHHE, ca IOCEOHUM OCBPTOM Ha aTOM CyMIIOpa, Ka0 Ba)KHUM aKIENTOPOM
KOJH 3aCIly’Kyje JOJaTHY MKy Y pa3MaTparmby HbEroBe yjaore y OMOJIOIKUM CHCTEMHMA.

4.

ﬂOKTOpCKa ancepTaunja 0 HAlICM MUIIJbCHY HEMA 3Ha‘{ajHHX HCaoCTaraka.

X

MPEJJIOL:

Ha ocHOBYy ykymHe OlleHe aucepTaluje, KOMUCHja TIpelyuIaxe Aa ce JOKTOpCKa JUcepTanyja Mo
HacioBoM "' EjiekTpocTaTHyka cBOjCcTBAa aTOMa CyMIIOpa y AepUBaTHMa THOceMuKap6a3uaa
IpUXBaTH, a KaHauaaty Mp bojann ®@pannyckn onobpu ogdpaHa.

YJIAHOBU KOMUCHIJE:

Jp Bykanuu Jleosari, mpodecop eMepuryc
VYuausep3utera y HoBom Cany, npeaceqHuk

Hp Cnahana HoBakoBuh, BHIIIN HAyYHH CapagHUK
WHucTutyTa 32 HykiieapHe Hayke "Bunua",
VYHuBepsuteta y beorpany, MeHTOp

Jp Jbursana BojuroBuh Jemmh, BaHpegau mpodecop
[TpuponHo-MaTeMaTnuKoT (aKynreTa, Y HUBEp3UTETa Y
Hosom Cany, mentop

Hp I'opan bornanosuh, Hay9HH CaBETHHK
WuctuTyTa 32 HykneapHe Hayke "BuHua",
Yuusep3urera y beorpany

Jp bojana Ocrojuh, BuIm Hay4HH capagHUK
WucrutyTa 32 XeMH]jy, TEXHOJIOTH]Y U METaIlyprHjy,
VYHusep3utera y beorpany




