HACTABHO-HAYYHOM BERY
XEMUJCKOI' PAKYJTETA,
YHUBEP3UTETA Y BEOTPALlY

IpeameT: M3BemTaj Komucuje 3a mperiien u oieHy TOKTOPCKE TUCEpTalrje

Onnykom HacraBHo-HayuHor Beha Xemujckor (akynrera YHuBepsuteta y beorpamy
Op. 273/2 onpxanoj 09. 03. 2017. ronune mMeHoBaHH cMO y Komucwujy 3a mperiies ¥ oLeHy
noktopcke nuceprainyje UBane (Ctojan) BopheBuh, numiomupanor xemuyapa, ucTpakupaya-
capanauka npu Llentpy 3a xemujy, UXTM-a Ha YHuBep3utety y beorpany, npujaBbeHe Mo
HACJIOBOM:

" PauyHapcko Moje/ioBame okTaexapckux kommiaekca xpoma(lll) u kodanra(lll):
CTPYKTYPHH, €JIEKTPOHCKH U CIIEKTPOCKOINCKH aCTeKTH"

[Tomto cMO MOAHETY AMcepTalyjy Mperjeaanu, nogHocuMo HactaBHo-HayuyHOM Behy
cienehu:

MN3BEIITAJ

A. Ilpuka3s caapxkaja qucepraunmje

Jokropcka aucepranuja ViBane bopheBuh moj HaBeqeHUM HAcIOBOM HANMCaHAa je Ha
133 crpana A4 ¢opmarta (mpopen 1,5), canpxu 17 cnuka, 73 tabene (ox Tora 25 y Ilpumory).
Pan obyxBara cineneha mormasiba: 1. YBog (6 crpane), 2. Mosekyicko moaenoBambe (17 crpana),
3. Pesynratu u nuckycuja: MM monenoBamwe xpom(lll) komriekca (45 crpane), 4. Pesynratu u
muckycrja: QM moxenoBamwe koOant(l1l) xommnekca (27 crpane), 5. 3akspydak (3 crpana), 6.
Jluteparypa (19 ctpana, 288 nurata) u 7. [Ipusnor (16 crpana). Ilopen HaBeaeHor, paa caapxu

N3Box Ha CPIICKOM U €HIJIECKOM JE3HKY, cajipxkaj u ouorpadujy KanauaaTa.



VY VYBoay je HaBeJeH BeOMa CaKeT M KOHIM3aH OCBPT Ha OWOJIOLIKM pelieBaHTHE
xpoM(111) u kobant(l11) kommekce. Takohe cy HaBeneHH OMOMOJIEKYIIH y YHMjH CacTaB ylia3e OBU
MeTanu npenasne cepuje. Mcrakuyto je koju cy xpom(ll) kommuexcu HajBuIe npoydaBaHH 0
NUTalky MO3UTUBHOI yTHI@ja y MeTaboiu3aMmy yrjbeHMX xujparta. Takole je mara kpaTka
aHanmu3a JI0CaJallBbUX OTKpuha Be3aHMX 3a CTPYKTYpy OJMIONENTHAAa XPOMOIYJIHMHA,

THOC@MI/IKap6aSOHa N BbUXOBHUX KOMILICKCA Ca MPCJIa3HUM METalluMa.

vy Morj1aBJby Monelcyncxo Moae/J0Balb€ 1aT€ Cy OCHOBC IMPUMEEHCHUX TeOpI/IjCKI/IX

METOAA 3a MOACJIOBAKLC MOJICKYJIICKUX CUCTEMA.

[Tornasise Pe3yararu u quckycuja: MM mogesoBame xpom(l11) kommiekca, canpxu
mpersen pe3yiaTaTa MOJEKyJICKO-MexaHu4kor monaenoBama xpoMm(lll) kommiekca. IIpBeHcTBEHO
je pasBujeHO moJbe cuia 3a edta-tuma komruieke xpoma(lll) u ypaleHa je komruieTHa aHaIM3a
KOH(OPMAIMOHOT TPOCTOpPa, Y3 aHAJIHM3y PENPOAYKTHBHOCTH CTPYKTYPHHUX M CIEKTPAIHUX
nojgataka. 3atuM je Tectupana RESP (Restrained Electrostatic Potential) metoma xako 6u ce
YTBPAKJIO Jia JIH je MOoy3/aH u300p 3a ONTUMHU3AIU]y MoJba cuiia HoBe reHepanuje 3a xpom(IIl)
KoMIuiekce. Y craeaehum 3aceOHMM oOfesbllMa, MPHUKA3aHU Cy W AUCKYTOBAHU pPE3yATaTH
npoleype TeHepHcama IapaMerapa Iojba CHiIa. 3aBpIIHU OJEJbIU CaApKe pe3yliraTe
BaJIMIAIlMje HOBOPA3BUjEHOT MoJba cuiia 3a Ouosomku aktuBHe XpoMm(II) komriekce u mporeny
cllarama eKCIEPUMEHTATHUX U M3payyHaTHX CTPYKTYpPHHUX TIOoJaTaka H BHOPAMOHUX

¢bpekBennuja. Y okBupy MM mpuctymna, ykymHo je MmoaesnoBano 22 xpoMm(I1l) kommiekca.

ITornaBbe Pesynararu m auckycuja: QM mogeioBame kodaar(lll) xommiekca,
oIHcyje KBaHTHO-MexaHu4kor monenoBama kobant(lll) komrurekca ca NNS-; NNSe-, NNO- u
NNN-moHOpCcKHM cemuKapOa3oHUMa U EBUXOBHM JIepuBaTHMa. YpaljeHa je mpoiieHa yruiaja 9
¢yHkunoHana u 4 0a3Mc cera Ha KBAJUTET pENpoAyKIMje M TpeaBuhama CTPYKTYpHUX
napamerapa kooOant(lll) kommiekca. ¥ HacTaBKy Te3e Cy ACTa/bHO aHAIM3UPAHE EJIEKTPOHE
ocoOuHe OBHMX KoMIIekca Ha OcHOBY TD-DFT wum3pauynatux UV-VIiS crekrapa, ka0 U
PEaKTUBHOCT MCIMTUBAHUX KOMIUIeKca mpuMeHoM Fukui ¢ynkumja. ¥ okBupy QM mpuctyna,

YKyIHO je MmozesnoBaHo 15 kobanr(ll1) komrmiekca.



VY nornasmpy 3ak/pyyak KaHIUWAATKHIA j€ CyMHUpala M MPOKOMEHTapucaa pesynraTe

no00HjeHe Y OKBUPY JIOKTOPCKE THCEpTaIlHje.

HaBenena Jlutepatypa oOyxBaTa pajnoBe M3 obiacTu HcTpaxuBama (288 nurara) u
UCIIPITHO TIOKPHUBA CBE JICJIOBE JUCEPTALIH]je.
VY Ilpuaory cy natu JoAaTHU TEOPHJCKU TOAAIM JOOWJEHH Yy OKBHPY IpoydaBama

OTHMCAHUX y TOTJiaBby PesynraTu u nucKycwHja.

b. Kparak onuc moCTUrHyTUX pe3yJrara

VY 0BOj JOKTOPCKOj AMCEpTalMju NpBU Je0 mocBeheH je pa3Bojy HOBOT IMOJba CHIIA 32
komriekce xpoma(lll) y3 mpumeHy mapuujamHUX aTOMCKHX HIAp)KW H3padyHATHX HAa OCHOBY
CNIEKTPOHCKE TyCTHHE Mousiekyna. OBaj MOAEN-CUCTEM NPHUMEHHBAO CE 33 KapaKTepU3alHjy
CTPYKTYPHHUX, KOH()OPMAIIMOHUX U CIIEKTPOCKOIICKMX OCOOMHA OMOJIONIKH aKTUBHUX KOMIUIEKCA
xpoma(Ill) ca MUKONMMHCKOM, HUKOTHHCKOM W CAJIMLMIHOM KHCEIMHOM, Ka0 M Ca Pa3IHIuTHM
aMHHOKHCcennHaMma. [la Ou ce OBO MOCTUTIIO M3BPIICHO je mpenumuHapHO ucnurtuBame CFF
alropuT™Ma Ha Mojen-jeaumerny u3omepHor [Cr(edda)(acac)] (edda = ermnenamamuu-N,N'-
JManeTaT, acaC = aleTWIaleToHaT) Komiuiekca. [lokaszaHo je na ce ¢urToBameM mapamerapa
MoJba CUjla HacIlpaM CTPYKTYpHHUX MojlaTaka U BUOpalroHux (pekBeHIrja Jo0rja moO0JbIIaHO
nosbe cuina (VOFF- Vibrationally Optimized Force Field) xoje je mopen pempoaykiuje
CTpyKTypa U eHepreTuke edta-tuma komuiekca xpoma(lll) y cramy na 3HauajHO JOIpUHECE
pazjalmeny cTepeoxeMuje, Kao U Ja penpoayKyje onaxeHe BuOpaunone gppexseniuje. Taxo je
onTMH3aLMja reometpuja 3a cepujy kommiexca [Cr(NHs)sX]>* (X = F, Cl, Br u 1) ypahena
npumeHoM HoBUX VOFF mapamerapa u ymopehuBaHa ca JOCTYIHHM KpPHUCTAJIOTPAPCKUM
nojaTal¥Ma M eKCIepUMEHTATHUM BUOpannoHuM ¢pekseHuujama. [lopen nobpor ciarama 3a
LIE0 CHEKTpaJHU OIcer (peKBeHIWja, youJbuBa je TEHICHIMja cMamema mnojoxaja Cr—X
ucrexxyhe Bubpanuje ca moBehamem mace xajmoreHor aroma X, a Koja je Takohe mpucyTHa Ko

eKCIIEpUMEHTATHUX BpenHocTH. Jlajbe, Ha OCHOBY J0OHMjeHUX pe3yiaTaTa HCHUTHBAHHUX



[Cr(N H3)5X]2+ KOMIUIEKCa KOpHUIThemheM HOBOT MOJba CHJIa MOXKE C€ 3aKJbYYUTH Ja Pas3lIUKe Y
ESP mnapumjanaum HaenekTpucamuMa wu3Mel)y akCHjaTHUX U €KBaTOPUjaAIHUX aMUHCKHX
nura"aga omoryhaBajy jenHOCTaBaH U JAMpPEKTaH HAuWH HMHKOpIopauuje trans-yruiaja
MPUINKOM MOJIEKYJICKO-MEXaHWUYKOT MOJIEIIOBakha KOOPAWHAIMOHHUX jeANbeha, a KOju ce
MaHH(]ecTyje Yy OYeKMBAHOM H3ayKemYy/ckpahewmy Mertan-nuranj Beza. Ha ocHoBy nopehema
CKCIIEPUMEHTAIHUX U M3PAuyHATHX CTPYKTYPHHX M CIIEKTPOCKOIICKHX moaataka 3a [Cr(H,0)s]**
KOMILIEKC, MOXE C€ KOHCTATOBAaTH BHCOK CTEIICH cliarama. Y 3aBpIIHOj (a3u TeHepHcama
napameTapa 3a pa3Boj VOFF mosba cunma momenosan je tris(rmurmaaro)xpom(lll) xomrmiekc
[Cr(gly)s] (gly = rnutunar). OBae je ciarate VOFF u DFT pesynrara y morsieny oapehuBama
BpcTe BHOpaIyja, MOTBPAMIO Aa MMOJbE CHUila MPABUITHO PETOAYKYje BUOpaImone (hpeKBeHIIje.
Banupanuja mosea cuina ypaleHa je mase Ha cepuju Omomomku aktuBHuX Cr(l1l) xommiekca.
OBHM KOMIUIEKCH CaJp)Ke PA3JIMYUTE JIUTaTOPE IOMYT MUKOJIWHCKE, JTUMYHCKE WM CAJIUIWIHE
KHCEIIMHE, Ka0 ¥ aMUHO-KUCEJIMHY alaHWH. Y CBHM clly4ajeBuMa JOoOHjeHO je JoOpo cliarame ca
JOCTYITHUM €KCIIEPUMEHTAITHIM I0JIaI[IMA.

Y apyroMm neny oBe IUcCEpTalje NMpOoy4aBaHE Cy CJIEKTPOHCKE OCOOMHE KOMIUIEKCa
kobanta(lll) ca Tmo- m ceneHocemukapOa3z3oHUMA, KOj€ Yy BEIUKO] MEPH yTUYy Ha HHXOBY
OMOJIOIIKY aKTUBHOCT. Y OKBHPY KBAaHTHO-XEMHJCKHX TIpopauyHa ypaljeHa je mporeHa
nocrojehux DFT meroma Ha OCHOBY EKCIEpMMEHTAIIHUX MOJaTaka M NpHUMeHa OJa0paHux
MoJiela 3a ONTHMHU3AlMjy TEeOMETpHja, mpoydaBame d-d mpenmaza M Apyrux €JIeKTPOHCKUX
ocobuHa. Y OBOM IIOIJIaBJby JCTaJbHO Cy aHalM3MpaHe ejekTpoHcke ocobmue koGamt(ll)
komiuiekca ca NNS-, NNSe-, NNO- u NNN-moHopckum smmragauma. [lpumenom TD- DFT
metone u3pauyHatu cy UV-Vis cnekTpu u onapelheHH cy riiaBHH jgonpuHocd 1 — 7 u d-d
npenasuma. Ha oCHOBY BpeIHOCTH 3a OCLMJIATOP jauWHE, KOHCTATOBAHO j€ MPHUCYCTBO Ipeliasa
MPEHOCA HAEeIEeKTPHCamka, OMAXECHO Y EKCHEPUMEHTATHHX CHeKTpuma. Koj OBHX KOMIUIEKca,
npomere NNN-mgonopckor muranga NNO- , NNS- u NNSe-nuratopuma, 10Bozie 10 momepama
aTliCOPIIMOHMX MakcuMyma ka Behum TamacHuMm BpenHoctuMma. Takohe, HpHIMKOM
CYNCTUTYLIMj€ TUPUAMHCKOT JIMTaH/a, HErOBUM KOHJICH30BAHUM JIEpUBATUMa, AINCOPILUOHU
MakCUMyMH ce momepajy ka Behum BpenHoctuma. Hajehy ctaOunmsanujy JUrasaHOr IMoJba
nmajy NNO-, a Hajciabuje Turasjo 1moJjbe MCIoJbaBajy KOHJICH30BaHU JCPHUBATH MUPUIMHCKOT
NNSe-nuraropa.

VY 3aBpuiHOM Jeny mpolewmuBaHa je peakTuBHOCT koOant(lll) komriuiekca mpumeHOM
Fukui ¢ynkumja. 3a wm3payyHaBame KOHACH30BaHMX oOmuka Fukui ¢ynkmmja w myamHor

JECKPUNTOpa TECTUPaH je yTulaj (pyHKIHOHAIAa U MPUMEHEHE METOJIe MOMyIalloOHe aHaJu3e.



[Tokazano je nma Bpemnoct Fukui ¢yHuMja y OokBUpY cBake O NPUMEHEHHUX MeETola 3a
U3pauyHaBamke HaelleTpucama, HE I0Ka3yjy CTAaTUCTMYKM 3HayajHa OJICTyHama IPUMEHOM
paznmmunTuX (GyKIUoHana, NOK ce rimaBHa pasnuka m3mely Mulliken-oBor m NBO mpuctyna
HICTIOJbUIIA HA YMaE-eHUM BpenHoctuMa f * ymrkmmja u qyansor neckpunropa A f ko npumene
Mulliken-oBe metome. Anamm3zom BpeaHoctu Fukui ¢yHKIMja M AyalHOr JECKpUITOpA,
m3pauyHatux mnpumeHoM NBO mnpuctyna, ypahena je mpolieHa peakTHBHHX IIEHTapa 3a

ko0ant(l11) kommutekce.

B. Ynopenna ananmu3a pe3yJiTata KaHJAuIaTa ca mojganuMa u3 Jureparype

[IpBe cryauje koje ce GaBe OmoJsioNIKOM akTHBHOIIhY Xpoma 3abenexeHe cy 1950-tux
roguHa. W mopen Tora mro je y HajpaHujuM OuoxemujckuM cryaujama,  xpom(lll)
WHACHTU(PUKOBAH Ka0 CAaCTaBHH JEO MPOTEHHA MO/ HAa3UBOM (AaKTOp TOJEpaHIMje Ha TIYyKO3y
(Glucose Tolerance Factor, GTF), ynora oBor merana y OMOJONIKMM CHCTEMHMa W Jajbe je
Hepa3jalllbeHa.

VY oOuonomkum cucremuma Cr(III) ¢opmmpa Benwke MoJeKydae MOMYT TepHAPHUX
KOMIUICKCA ca aMUHO-KHCeITMHaMa U POTeMHUMa Koje henuja temko arcopOyje. Cmatpa ce na
XpOM y TPOBAJICHTHOM OKCHIAIIMOHOM CTalky MMa 3HauyajHy YJIOTy 3a MpaBHJIaH MeTaboIu3am
yribeHux xuapara u junuga. Xpom(Ill) komruiekcum ca opraHcKuM JUranguma ce 0oJbe
aricopOyjy on Heopranckux xpoM(Ill) jenumema. Kako nmuranam nMajy 3HavajaH yTHIlQj, HOBU
Cr(Ill) xomMIUIeKCH ce KOHTHHYHPAHO HCTPaxyjy, ca IUbEM IpOHaJacka JUratopa Koju Ou
noGosbmanu nepdopmance, y cMucity Behe Ono-akTHBHOCTH M OMOPACIIONIOXUBOCTH, a CHIDKEHE
tokcuuHocTd Cr(l11) xommiekca. Komrmurekce xpoma(lll) ca MHKOIHMHCKOM KHCEIHMHOM, HajBHILE
je mpoydyaBaH 300T CBOT IMO3UTHBHOT YTHIIaja Yy MeTaboidu3aMy yribeHHX xujapata. Taxobe,
MOBOJbAH YTHIA] Y METabojHM3aMy YIJbEHHX XHIpaTa W JIMnuaa yTrBpheH je 3a KomIuiekce
xpoma(lll) ca HHAIIMHOM, CAUIIITHOM, JIUMYHCKOM, ja0y4HOM, M IPOTIMOHCKOM KHUCEITHHOM, Kao
u 3a xpom(Ill) kommiekce ca aMMHO KHCEIMHAMa MOMYT XUCTHAMHA, METHOHWHA, TIuluHa. Ha
OCHOBY HcTpakuBama o TpaHcmopty Cr(IIl), mo3Harta cy camo nBa OMOMOJIEKyJa KOja Be3yjy
Cr(IIl) jou - TpaHcheprH | OJMIONENTHI XpOMOAyIuH (Takohe ce HasmBa m Low-molecular-
weight chromium-binding substance, LMWCr). 3axBasbyjyhu CIEKTPOCKOICKMM CTyAHjaMa
JlaHAC C€ 3HaYajHO BUIIEC 3HA O CTPYKTYpHU U YJIO3M XpOMOIYJIHMHA. 3Ha4dajHe uH(popmarmje o

Be3MBamy joHa xpoma 3a C- unu N-kpaj menTuia, kao U yrBphuBame KOjU aMHUHO-KHUCEIMHCKH



octaun koopauHyjy xpom(Ill) jom wmory ce nmobutm Ha ocHoBy wuHOpanpseHe (IR)
CIIEKTPOCKOIIH]E.

3a xoopauHamnuony mnpedeperraoct Cr(lIl) joHa Bakm OKTaeqapCKO OKPYKEHE, IITO
oTeXaBa KapakTepHu3alujy OHOJOIIKMX BpCTa UHJU jJ€ XpOM cacTaBHM Jieo. Takobe,
criekTpockorcka kapakrepuzanuja (UV-VIS, Ramman, NMR, Mossbauer) xpom(I1l) xomruiekca
je mpoGemariuHa 360r merose d° eleKTpOHCKe KOHUIypaLHje U apaMarHeTiyse npupoge. 1
mopea OBUX IOTeNIKkoha, HeynmopeauBo je Behu Opoj eKCIepuMEeHTaTHUX y OAHOCY Ha Opoj
TEOPUJCKUX paZioBa KOjU OM y BEJIMKO] MEpU MOTJHM Ja JONpPUHECY KapakTepuzaluju |
pasjalmemny yIore OBUX OMOAKTUBHUX KoMIUIekca. [locienmux roanHa, MpUMETaH je crajaH
pa3Boj M YycaBpllIaBame MOJEKYJICKO MexaHnukux (MM) Mmopnena, KOju Cy HOTOJHHJH 3a
MOJICJIOBamk¢ BENMKUX cucTema. Ha jkamoct, ckpoMaH je Opoj moJba cuja ca JeTaJbHUjUM
pasmaTpameM KOOPIWMHAIMOHOT OKPYXEHka y OHHUM CTpPyKTypaMa Koje caapke arom(e)
Mpelia3Hor MeTaja, INTO OBOj JUCEpPTAlldjU TOpel AaKTyelTHOCTH Jiajeé W HW3BECHY J03Y
OpPUTHHAITHOCTU. Y OKBHPY OBE€ JIOKTOPCKE AHMCEpTAIlHje pa3BHjEHO je HOBO IMOJhE CHIIA KOje je
omoryhuino kapakrepusanujy Ouomomku aktuBHuX komiutekca Cr(lll). TlpeaumMunapho
ucriutuBatbe CFF anroputma ypaheno je Ha momen-jenumemy m3omepHor [Cr(edda)(acac)]
KOMIUIEKCA U TIOKa3aHo je Ja ce (UTOBAamkEM IapameTapa Iojha CHila Ha OCHOBY CTPYKTYPHHUX
nmojiataka U BUOpanmoHuX (pekBeHImja noduja modossimano moske cuia (VOFF) koje je mopen
penpoayKije CTpykTypa u eHepretuke edta-tuna kommiekca xpoma(Ill) y cramy aa 3Ha4ajHO
JIONIPUHECE pa3jallllbelby CTEPEOXeMHje, Kao W Ja PEenpolyKyje OIaKeHe BHOpairoHe
¢pekBeHnyje. 3a MpUMEHY HOBHX MapaMeTapa aTOMCKUX HAeIeKTPHCama W PEONTUMH3ALIN]Y
ocraiux napamerapa CFF mosea cuna, onabpana je cepuja kommiexca [Cr(NH3)sX]*" (X = F, Cl,
Br u I). loOujenu cTpykTypHH pe3yiaTatu cy ynopehuBanu ca 57 JOCTYNHUX KPUCTATHHUX
CTPYKTYpa, 1 ToOHjeHO je OJINYHO ciarame. Banuganuja nosea cuna ypaheHa je nabe Ha cepuju
ouonomku aktuBHUX Cr(l1l) xommuekca. OBM KOMIUICKCH CaapKe pa3IMuuTe JUrarope MOmyT
MTUKOJIMHCKE, JIMMYHCKE W CAJHMIMIHE KHCEIWHE, Ka0 M aMHHO-KHCEJIMHE allaHMHA. Y CBUM
cillyyajeBUMa J100MjeHO je J00po ciarame ca JOCTYHHMM EKCIIEPHUMEHTAJIHUM MOoJaliMa.
HaBenenu pesynratu aucepranyje cy Kako (yHIaMEHTAJIHOT TaKO U OJ NPUMEH-ECHOI 3Hauaja
(mpumepa paau, ontumu3anuja CFF mospa cuita 3a koMIiekce mpeia3HuX MeTajia IMpeIcTaBiba
dbynnamentanau gonpuHoc pa3Bojy CFF-a, a ucrtoBpemeHO M AparoleHy nmomMoh cBUMa KOju
IIPUMEbY]Y MOJIEKYJICKO MOACTHUPALE Y IPOyYaBahy CIMYHUX CTPYKTYpa).

HNako ko6anT MMa KJbY4YHY YJIOTY Y MHOTMM BaXHUM OHOJIOIIKAM (QYHKIHjamMa Hu

CIIOCOOHOCT KOOpI[I/IHaI_[I/Ije JjuraHaJia y akTUBHUM MECTHMa CH3HMMa, KOMIIJIEKCHU koOanra HUCY



JIeTaJbHO MPOyYaBaHU Kao MOTeHUMjanHu (papmaneyrcku npousBoau. Kommiekcu kobanta(lll) u
N,O nuratopa, nepuBata Schiff-oBux 6a3a, mpoHauuM cy NprUMeHy Kao aHTHOAKTEPHjCKU HIIH
AHTUBUPYCHM areHTH. [lo3HaTH, a MOXK/a U jeIMHH TeparneyTUK Ha 0a3u KoOaiTa KOju je T10CIeo
70 KIMHUYKHX ucnuThBama je Doxovir, xommiaekc Co(lll) joma u Schiff-ose 6ase, koju ce
nokasao eukacan y 60pOu MpoTUB BUpYyca Xepreca, OTHOpHOT Ha JiekoBe. C 003upoM Ha Mau
Opoj TEOpPEeTCKUX CTyIaHja Kako CI00OAHMX JuraHama, tako u wuxoBux CO(lll) xomrmiekca,
nmoceOHa MaXKkmka je y OBOj Te3W NMocBeheHa MpoHaNIacKy aJeKBaTHOT Mojielia 3a TayaH OIHC
CTPYKTYpHUX T[apaMeTapa OBHX KOMIUIEKca. EKCIEpHMEHTaTHO je OKapaKTepHCAaHO CaMo
Hekonuko kobant(lll) kommiuekca ca celeHoceMuKkapOazoHumMa. Y O0BOj JIOKTOPCKO]
auceptaunju npumeHoM MozaepHux DFT  wmeroma omoryheHo je ycmemHo mpenBubame
CTPYKTYPHX, CIIEKTPOCKONICKHMX U €JIEKTPOHCKHX CBOjCTaBa OCHOBHOT cTama komiuiekca Co(lll).
[Topen Tora, Ha ocaoBy TD-DFT mpopauyna 6wiio je Mmoryhe crehu nerasbHUjU YBH Y TIPUPOITY
EKIIUTOBAaHUX CTama KOMIUIEKCa U 00Jbe pasyMeBame €NEKTPOHCKUX allCOPIIIMOHUX CIEKTapa,
KOjU Cy HOcHMoUM OWTHUX HH(pOpMAIHMja O EJIEKTPOHCKUM CBOJCTBUMA M PEAKTUBHOCTH
komiuiekca. PeakruBrnoct kobant(Ill) kommiekca je mpoydaBana y3 kopumiheme Fukui

dbyuknuja f xoje mpyxkajy uHpOpManuje 0 aTOMUMa y MOJIEKYJIy KOjH HCIOJbaBajy moBehany
TEH/ICHIIU]Y WIW J1a U3ry0e WM Ja TPUXBATEe €JIEKTPOHE. Y CBUM HCIUTHBAHUM KOMIUIEKCHMA
PEaKTHBHOCT CeJieHa U CyMIIOpa IOMMHAHTHA je y OJHOCY Ha KUCEOHUK M a30T. OBH pe3ynTaTH

CYy Yy CariiaCHOCTHU €a NOCTYITHHUM JIUMTCPATYPHHUM ITOoAAlIUMaA.

I'. OGjaB/beHM PaI0OBH KOjH YHHE €0 JOKTOPCKe JucepTanmje
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. 3akibyuak

Komucuja je Ha OCHOBY AeTasbHOT Tperyena JokTopcke Tede VBane BHophesuh mon
HacnoBoM: "PadyHapcko MozenoBame okrtaemapckux komruiekca xpoma(lll) u xoGanra(lll):
CTPYKTYpPHH, €JIEKTPOHCKU M CIIEKTPOCKOIICKH acIeKTH", 3aKJby4riia J1a je KaHAuIAT AeTabHUM
U CHUCTEMAaTHYHUM TNPOYyYaBameM (PU3MUKO-XEeMHMjCKHMX OCOOMHA OHMOJOIIKA aKTUBHHUX
koopauHaonux komiuiekca xpomMa(lll) um xoGanra(lll) mao 3HavajaH mONpPHUHOC pPa3BOjy

o0J1acTy pauyHapcKe XeMHje U IPUMEHHN KO OMOJIONIKN aKTUBHUX jETUIHCHHA.

Kao Bakan pesynraT OBOT pajia MOXEMO H3IBOJUTH YCIICIIHY ONTHMHU3Yjy HOBOT T0Jba
cuia 3a KoopauHanuHa jenumema xpoma(lll). Pa3zBoj oBakBor mopen-cucrema omMoryhuo je
MpoydYaBame W KapakTepus3alujy omononkn akTuBHUX Komruiekca xpoma(Ill), a kako mocroju
Majau Opoj MOJIEKYJICKO-MEXaHMYKHX MOJela 3a CHUMYJAIUjy KOOPAMHAIIMOHUX jeIUbeHha
MeTana, Takohe OM HOBO MOJbE CHWJIA 3HA4YajHO JONPHHEIO HANpeATKy y oO0JacTh ceMu

€MITMPH]CKOT MOJIEKYJICKOT MOJIEIOBabA.

Ilopen HaBeneHOT, KaHAUIATKUEbQ j€ YCHEIIHO ypaJuia JeTabHy TEOPH]CKY aHAIHU3y
komruiekca koOanata(Ill) ca TMoceMHKapOa30HCKUM M CeleHOCEeMUKapOa30HCKUM JIMTaHIuMa,
yuju OW pe3ylTaTd TOHYIWIM OATOBOpPE Ha IMOTEHIIMJaJHO IOCTOjake Kopenainuje u3Mehy
CTPYKTYpe M aKTHBHOCTM M YOp3aJii IpoydaBame CIUYHUX cucreMa. M3 oBe ITOKTOpCKe
JUcepTalrje MPOUCTEKJIa Cy YeTHpPU pajaa, OJ Tora jeJaH y BpPXYHCKOM MehyHapomHom
yaconucy (M21 xareropuje) u Tpu y MelyHaponaHuM HaydHUM vaconucuma (M23 kateropuje),

Kao ¥ JIBa CaoNIITeHa Ha CKYIy HallMOHAJIHOT 3Hauaja.

Ha ocnoBy cBera msnoxxeHor, Komucuja cmMatpa fa cy HCIYHGHH CBU YCJIOBH Ja Ce
nojgHeTa Aokropcka aucepranuja Usane (Ctojan) BopheBuh non nacioom: "Pauynapcko
MojJeoBambe okraemapckux kKommiekca xpoma(lll) u  xob6anra(lll):  cTpykTypH™H,
€JIEKTPOHCKH U CIIEKTPOCKOINCKH acNeKTH", MPUXBATH Ka0 IOKTOPCKA Te3a Y HAYYHO] 001acTH
OnmTa ¥ HeEopraHcka XeMHja, YMMe KaHAWJAT OCTBAapyje YCIOBE 3a CTHLAKE aKaJIeMCKOT

CTEIEHA U 3Baba JOKTOP HAYKa - XeMHjCKe HayKe.



Ha ocnoBy Tora, mpemanaxxemo HacraBHo-HayunoM Behy Xemwujckor ¢akynrera na ce
kannunaty HBanm (Crojan) BopheBuh omobpu oxbOpaHa AOKTOpcKe aucepTanuje TOJ

HaBCICHUM HaCJIOBOM.

Komucwuja:

1. np Coma ['pyOumuh, BUIIM HaAYyIHU capaJHUK

NXTM, Yuusepsuret y beorpany
MEHTOD

2. ap Mapwo 3naroBuh, Baupeaau mpodecop
Xewmujcku (pakynrer, YHUBep3uTeT y beorpamy

MEHTOP

3. ap Mwiomr Mumauh, BaapeaH ipodecop
Xemujcku (pakynrtet, YHUBEp3uTeT y beorpamy

4.  np Henag ®ununosuh, 1o1eHT
[omomnpuspenuu ¢akynrer, YHusep3urer y beorpany

5. np Haranuja [lonosuh, Banpennu npodecop

Xemujcku (akynret, YHuBep3uteT y beorpany

VY beorpany
roJIuHe




