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I IIpeamer, rpaha u mepmwio

Jucepranyja y3uMa 3a NOpeAMeT NHUTalkbe Koje je Y CTPYKTYPHO] XeMUju caabux
WHTEpaKIija Ayro CTajaio Ha TPaHUIU Uu3Mel)y TreoMeTpUjcKe TIPAaBUIIHOCTH W
CTaTUCTUYKE CJIydajHOCTH: ycMmepeHOocT u jaumHy C-H/O wuHTepakiuja apoMaTUYHHX
JTOHOPA BOJOHUKA IpeMa KMCEOHUYHHUM aKIilenTopuMa. Ped je o HajcabujeM Kpajy ckase
BOZIOHUYHHX Be3a, I7Ie Ce MOjeIMHAYHU KOHTAKT TEIIKO Pas3Jjiydyje oJi MPUCHIIHOT JOArpa
M3Hyl)eHOT MMaKoBameM, I1a Ce O/[TOBOP MOpa TPAKUTHU Ha JiBa KOJIOCEKA MCTOBPEMEHO —
CTaTUCTUYKOM aHAJIN30M TeOMeTpHje BEJUKOT Opoja KpPUCTAJIHUX CTPYKTypa U3
KembOpuuke 6aHKe KpucTasorpa@ckux rmojaTaka U KBAaHTHO-XeMHUjCKUM IIpOpayyHUMa Ha
MaKJbUBO OUPAHUM MOJIeJl CUCTeMUMa. YIIPAaBO Taj JBOCTPYKH MPUCTYI, a HE HUjelaH Of
Ib€TOBHUX KpajeBa IMMOHA0CO0, YMHU METOJOJIONIKY OKOCHHILY paZla U MEPUJIO CBEMY IITO
cyenu.

[Tpe ocrasior Basba M3pehm BpeMEHCKO MEPWJIO, U3PUUHUTO U 0e3 m3ys3eTka. Pykomwmc je
mpe/T KOMUCHjOM OMO TIOUETKOM Maja 2014. roguHe: pedepaT KOMHCHje AaTUPAH je 2.
jyHOM 2014, a y meMy croju ga je HacraBHo-HayuyHO Behe kommucujy mzabpasio ,Ha
CEeTHUIIN OJIP3KAaHOj 09. Maja 2013. ronuHe” — Oyayhu na pedepar motuye us jyHa 2014. 1
HaBOJIM PaJIOBE ayTopa U3 2013. U 2014, TOAWHA 2013. YUTa Ce Ka0 OMalllKa 3a 2014, 1a ce
POK Be3yje 3a IoveTak Maja 2014. Paji ce ctora oB/ie MepU UCKJbYUHMBO ITPEMA JIUTEPATYPH,
CTaHAApANMa, MPOIMKUCAMa W 3Hamy KOJH Cy IOCTOjaJIi U OWIM JIOCTYIIHH IIpE TOT
TpeHyTKa. Humra HacTaso KacHUje HUje MEPUJIO — HU JOIHUja MU3/1atha METOOJIOIIKIX
IIPUPYYHUKA, HU KacHHUje Bep3Huje mporpaMa u OaHaKa Io/IaTaka, HU PaZloBU 00jaBJbeHU
mocJie Maja 2014. To mpaBWIO BaXKU U 3a CIHCAK JIUTEPATYPE OBOT OCBPTA: CBaKa HHErOBa
jemuHUna o0jaB/beHA je Mpe POKa, U3y3eB caMe Jucepraiyje, pedepara KOMHCHje U
M3BOpa 3a IOJIaTKe KOjU Ce BpEMEHOM He Memajy (Y3 Ha3HaKy U3/1arha).



HaBosnu u3 amcepraiyje mpeHoce ce J0CJIOBHO, Y HaBOAHHUIIMMA, MUCMOM paza (pan je
nmyicaH hUpWINIOM, y3 JJATHHUYHE XEMHU]jCKe O3HaKe U (opMyJie KaKO CTOje y U3BOPHHUKY),
c 6pojeM ImITaMIIaHe CTpaHe y 3arpajiu.

HamnoxkoH, jenny crBap Tpeb6a pehu Ha moueTky, jep ozpelyje Kako ce YuTaB METO/IOJIOIIKH
c0j paza mepu. L[wbeBU pasa MOCTaB/beHU Cy KAao HCTPaXKMBadyKa MHUTama, a HE Kao
TBPZE XUTIOTe3€e Koje Ou Tpebasio obopuTtH: pas ucnutyje aa su apomarnaau C-H monopu
Te)Ke JIMHeapHOM pacrlopesly U Kako reoMeTpHja 3aBHUCH O] jauMHe WHTePaKIHje U Of
OKpykema. TakaB HaIpPT He CMe ce CYAUTH MeXaHWYKHM TEeCTOM JIOKa3aHe WU
OIIOBPTHYTE XHUIIOTE3€; CYJIU Ce [0 TOME J]a JIU je OHO IITO Paj TBPJH TAYHO, JOCJIETHO
CIIPOBEJIEHO U IOTKPEIJheHO 00eMa JIMHUjaMa JIoKas3a Koje je caM ITOCTaBHo.

II Ilra pax xoHOCH

OcBpT je ay:kaH Jia IOYHE OHUM IIITO JMCEPTAIldja jecTe, jep je To U HajBehu /1le0 oHOra

IIITO OHA BPEJTH.

[TpBO U HajBakKHUje, paJl JOHOCHU CAMOCTaJIaH, U3HUjAaHCUPAH OJIFOBOP HAa IUTame Koje
HOCH HacJoB. YMecto jsa ciabe C-H/O wuHTepaknyje NOTYMHU IIPETIOCTaBIU O
JINHEAPHOCTH KOjy HOCH W HajBUINM TEPMUHOJIOMKU cTraHjapsa obsactu (IUPAC-oB
KpuTepujyM aa je yrao X—H---Y ,usually linear”; Arunan u cap., 2011), pag mokasyje aa 3a
apoMaTU4He JIOHOpe JIMHEAPHU pacIiopes HUje M0 IpaBmwIy (HaBOPU30BAH U Jja y BUIIE
cucteMa OudypkoBaHe WHTEpaKI[Uje HaJMalllyjy JIMHeapHe. 3akbydak je ¢hOopMyJIHcaH
O/IMEPEHO — ,y CJIy4Yajy apOMAaTUYHHUX MOJIEKYJIAa Y KDUCTAJIHUM CTPYKTypaMma Hehe yBek
outu ¢daBopuszoBaHa JuHeapHa reomerpuja C-H/O wunHTepaknmja“ (ctp. 117) — a papg
onbuja 7la ra MPETBOPU Y OIIITE IPABUJIO: ,HE IIOCTOJHU IPABUJIO KOje O ce MOTJIo
npumenuTy Ha C-H/O uHTepakuuje cBUX apoMaTUYHUX MoJiekyaa“ (cTp. 122). Tume cam
ayTop OorpaHHYaBa JIOMET YOIIIIITaBama, pa3jnKyjyhu cucreMe y Kojuma cy 6udypkoBaHe
nHTepakiuje jade (C6-apoMaTUYHU NMPCTEHOBU, MUPHUJIMH) OFf OHUX Yy KOjUMa TO HUCY
(myxstenHCKe Oase).

Jlpyro, paj JOHOCH CaMOCTaJHU KBAaHTUTATUBHU JIOMIPUHOC O YTUIQJY KJIACUIHE
BosloHNYHe Bese Ha cycenHy C-H/O untepaknujy. Edekar je n30510BaH KOHTPOJIHUCAHUM
MO/IeJI CICTEMOM — IHUPUIMHOM KOjU IPEKO aToMa a30Ta TPajy KJIACUYHY BOJOHUYHY
Be3y ¢ GUKCHPAaHUM MOCTOM — U H3MepeH: ,Pasznuka y enepruju C-H/O unTepakiuje 3a
MUPUJIVH ca KJIACUYHOM BOJJTOHUYHOM Be30M U 6e3 e MOKa3yje /1a BOJOHUYHO BE3UBAIHE
nma Besuku yturaj Ha eHeprujy C-H/O unTepakiuja“ (cTp. 101). Tako je CTaTHCTUYKO
3anakame 3 KemOpuuke 6aHKe JIOBEJIEHO Y BE3Y C PAUyHCKOM, Y3POYHOM IIOTBPJIOM, a

IIPUPACT O/ OKO IIETHHE jaurHe UHTEPaKI[Hje CTOju Kao 6pojuaHo oxpeleH HaIas.

Tpehe, pax moHOCM Hasla3 O HYKJIEMHCKMM 0a3aMa KOjU HUje MPUKPUO COIICTBEHY
HempeBUAUBOCT. 3a 6a3e ce mokasyje /ia ¢y Hajjaue 6udypkoBaHe uHTepakiuje tumna C-
H/N-H — ,Hajjaua ox cBux ucnutuBaHux je C6—H/N1—H unTepakmuja y MOJIeKyIy



ypanmiaa“ (cTp. 110) — anu ga cy budyproBane marepaknuje tuna C-H/C-H, cympoTHo
Hatazy 3a OeH3eH U MUPUJINH, cyiabuje o iuHeapHUX. Taj 00pT paj He 3a00MIa3u HETO ra
W3PUYHUTO O3HaUaBa Kao HeOUeKHuBaH — ,,OBAKBU PE3yJITATH Cy MPUJINYHO HEOUEKUBAHH
(ctp. 111) — wm motoMm ofjammaBa TpehoM, HE3aBUCHOM JIMHUJOM JlOKa3a, MaraMa

€JIEKTPOCTAaTUYKOT HOTeHI_[I/Ija]Ia.

YeTBpTO, paj MOKa3yje METOMOJIOUIKY 3PeJOCT yIpaBO Ha MeCTHMa IJie je Hajyakiie
orpemuTH ce. HUBO Teopwuje HUje yCBOjeH NMPOU3BOJAHO HErO MOTBPhEH Ipe MpuMeHe
(mopehemem MP2 ¢ CCSD(T) Ha smmMuTy 0Oasuca), a ONTUMH30BAaHE TeOMETpPHUje
IIPOBEpPEHE Cy pauyHameM QpeKBeHIhja: ,HUCYy [00HjeHe HeraTuBHE BPEIHOCTH
(pekBeHIIN IITO yKasyje Jla Cy ONTHMH30BaHe reoMeTuje MUHUMYMHU® (cTp. 82). ¥3 To,
pajl U3PUYUTO HABOAW HOPMaUIM3alHjy II0JIOKaja BOJOHHKA — ,IIOJIOXKAJU aToMa
BOJIOHHKA CY HOPMaJIM30BaHU KOPHIIThEheM M0/Ipa3yMeBaHUX BPETHOCTH 32 AYKUHY Be3e
y CSD“ (cTp. 70) — WITO je CyImITHHCKA IpeTnocraBka noy3ganux C-H/O reomerpuja us
pPeH/IreHCKUX ToaTaka, rae cy C-H Bese cucremaTcku npekparke. CAMOKPUTHYHOCT UJIE
U /10 W30CTaB/halba IIPEBUINIE MaJIOT Y30pKa M3 aHAJIM3e: ,CTaTHCTHYKA aHaau3a 3a
KPHUCTAJIHE CTPYKTYype ca MOJIEKYJIOM THUMHHA Huje pahena“ (crp. 104). Hajsazn, pag cam
OorpaHMYaBa JOMET alapaTa eJeKTPOCTAaTUUKOI IIOTeHIHjajia — Jla ,HeKOBaJIEHTHE
MHTEpaKI[ije 3aBHCE OJI pacrojiesie eJeKTPOCTaTUUKOI IOTeHIMjasia IIpeKo Iiesie
MOBPIITMHE MOJIEKYJIA, 4 HE cCaMO O/ MUHUMAJTHUX U MaKCUMaJIHUX BpegHocTH V(r)“ (cTp.

67) — IITO 0/1aje KPUTUYKY CBECT O aJIaTy KOjU IIOTOM KOPUCTH.

ITeto, Baspa pehu 1 OHO IITO HA/AWIIA3U MIOjeITUHAYHE BPETHOCTHU: TBP/IIbe pajia y Hajsehem
ney cy TayHe. BpojuaHe BpegHOCTH y IPO3H JIOCJIETHO Ce CIaXy C ozaroBapajyhum
tTabesaMa W CJIMKaMa, UCTOPHUjCKH IIPerJIe]] y HajBeheM /1eJIy BEpHO MPEHOCH CA/IPKUHY
pazioBa Ha KOje ce MO3WBa, a HAyYHH amapaT je y MOIJIely yCKIal)eHOCTH mo3uBama U
MIOITKCa U3PAa3UTO ypesaH (B. oxespak VIII).

III Ilnyb, XUImoTe3e U MEeTO/,

[[wreBn pasa U3JIOKEHHU CY CaKETO U MpoBepsbuBO. [IpBHM je moOCTaB/bEH Kao
HCTPa’KUBAYKO MUTarkbe — ,,[[M/b OBOT HCTpakuBara OUo je 1a ce UCIIUTa JIMHEapHOCT, Kao
u Be3a usMely suHeapHoctu u jaunne C—H/O unTtepakiuja“ (ctp. 68) — a pyru Kao
TpoJleNu 3a7aTak: AeduHucame reomerpuje C-H/O mHTepakiuja apoMaTHUYHUX JOHOPA,
HCIIUTUBAaIbe IbUXOBE B3aCTYIUbEHOCTH Yy KPHUCTAJIHUM CTPYKTypamMa W mnopeheme THX
Hajla3a C jaynHamMa WHTEpaknuja w3 TmpopauyHa. CBa Tpu Jena 3azaTka
OTIepaIMOHAIN30BaHA Cy U HA HUX je OATOBOPEHO KPO3 MOIJIaB/ba 4—6, IITO je YNCTA U
nobpa cTpykTypa paza. [1omTo cy nupeBU MOCTaB/bEHU KA0 MMUTAka, a He Ka0 TBP/E Te3e,
IbUXOBO UCITUTHBAGE HE TPAYKU KJIACUUYHO OMOBPraBaibe; TEPET Hoce Pe3yJITaTH, U OHU Cy

y HajBeheM J1esTy uU3HECEHH.



JeﬂHy IMOJIa3HY TBPAY HUIIAK Ba/ba IIPELU3HUPATHU. V3 b CTOjPI u KOHCTaTaIII/Ija JAa TaKBa
mpeTpara paHWje HUje CIPOBe/leHa, HCKa3aHa alcoayTHO U 0e3 IuTara, J0K paj
HCTOBpEeMeHO ce0e 03HauaBa Kao HACTaBaK CHCTEMATCKOT UCTPa’KHUBakha COIICTBEHE TPyIie
(y3 obOjaB/beHe pazoBe ayropa y CrystEngComm 2011. u 2013). HoBo oBje HHje cam
npeamer C-H/O uHTEpakiiija apoMaTHYHUX JIOHOPA, HETO CHCTeMAaTCKO nopeheme Buiie
KHUCEOHUYHHUX akImenTopa ¢ apomarndyHuMm C-H rpymama; TBpAmY O HOBOCTH Tpebasio je
yIpaBo Tako U GopMmy/aucaTd. Ped je 0 HEempelu3HOCTH y HU3pasy, He O IOrPEIIHOM
caZip;kajy, TUM IIpe IITO HapeJHa peUYeHMIa paj] U3PHUUYHUTO CMEINTa y HU3 PaHUjUX
HUCTpaKMBamwa rpyre.

Mertoz pajia moyuBa Ha JiBeMa He3aBHCHUM JiMHHjaMa. [IpBa je cTaTUCTHYKA aHaIu3a
reoMeTpujckux mapamerapa u3 Kembpuuke OGanke (mporpam ConQuest 3a mpertpary,
Mercury 3a Mepeme pacTojakbha U YIJIOBA), C H3PUYUTO HABEJIEHUM W IIPETJIETHO
IIOCTaBJbeHUM KpuTepujymMuMa — GaKTOp MOY3/JaHOCTU HUCHOZ 10%, HCK/bydeHe
IIOJINMEPHe, U3 IIpaxa Jo0ujeHe U HeypeleHe CTPYKTYpe, CaMo CTPYKType ¢ oapehenum 3D
KOOpAWHATaMa, HOPMAaJIM30BaHM IIOJIOXKAjU BOJOHUKA. Jlpyra je KBaHTHO-XEMU]jCKHU
IIPOpPAYyH Ha HU30JI0BAaHUM MOJIeJI CUCTEMHMA: ONTUMH3AIMje U eHepruje HHTePaKIHje
MeTosioM MP2 ¢ kopesanuoHo koHaucreHTHUM 6OazucuMma, DFT (B3LYP) 3a reomerpuje
HYKJIEMHCKUX 0a3a, yKJIamharbe TPEIIKe Cylepro3uliuje 6asuca counterpoise mocTyIkKOM U
ekcrpanosanuja 10 CCSD(T) Ha iuMmuty 6a3uca kao KOHTPOJIHA BpeaHocT. O6e JTuHUje cy
ZIOCJIETHO CIPOBEJIeHe; TojeIMHAaYHe Mepe (yraoHa KOpeKIMja pacrojiesia yIJIOBa,
IIOTBP/Ia MHUHUMyMa (peKBeHIjaMa, counterpoise KOpPeKI[ja) CTOje TaMo T7le UM je
Mecto. OrpaHmyerma OBe METO/CKE IIOCTaBKe — W30CTaHAK Bep3uje caMe OaHKe,
HeJIoC/IeTHA IPUMeEHA yTaoHe KOPEKIIFje Y MOTJIaBJby 0 0a3zaMa M M30CTaHaK JIETIOHOBAHUX
yJIa3HUX II0JlaTaKa 3a IIpopauyHe — pa3MaTtpajy ce y oaespiimma V, VI u VIII.

IV IIperyien iuteparype 0 HEKOBAJIEHTHUM HHTEpPaKIUjaMa u

BOJOHUYHHNM BE€3aMa

[Tpernen snureparype (moryiaBjbe 1, C OAE/BKOM O HYKJIEMHCKUM 0Oa3zama) oOuMMaH je,
XPOHOJIOIIKY ypel)eH u y HajBeheM /ey ociomeH Ha U3BOPHE PAaJIoBe, a HEe Ha MOCPeHE
npukasze. lleHTpanHy nebuHUIMjy paj] PEHOCH BEPHO — Ja ce ,BOJOHHYHOM Be30M
cMmarpa npusiagHa uHTepakiuja X-H...A-Z tuna“ (ctp. 8) — ykpyuyjyhu KbydHU YCI0B O
MOCTOjarby ZoKaza o opMupary Be3e; THUME je paj of IoueTKa yCHApeH y Bakehem
tepmuHOsIOIIKOM cranaapay (E. Arunan u cap., Pure Appl. Chem., 2011, 83, 1637).
[TpeKpeTHUUKY CTaTUCTUYKY aHanmu3y Tejyiopa u KeHappa paja mpumucyje U3BOPHUKY U
oIlelbyje je OaMepeHO, u3ABajajyhu W HeHy TpajHy BPEAHOCT U HEHO OrpPaHHYEHe
(pecTpUKTHBaH KPUTEPHjyM), IIITO O/iaje 3peJio Biajjarbe McTopujoM obsiactu. CIUYHO,
KOHYCHU edeKaT IPYU YUTaky Paclo/ieia yIJIoBa U mMpobiieM mMpeKpaTKUX peHAreHcKkux C-
H pacrojama youeHU Cy W OOjallllbeHH YIpPaBO TaMO IJie Cy 3a COICTBEHY aHAIU3Yy
HAjIIOTPEeOHUjU.



Y3 Te BpeIHOCTH CTOjU HU3 CTBAPHUX, aJU IIPeTeXHO (POpMaTHUX HENPENU3HOCTH Yy

TIperJieNly, Koje He AUPAjy HU Te3y HU pe3yJITaTe.

Hajnpe, Hexonuko O6ubimorpadcku u 6GuorpadCKu MOTPENIHUX OAPETHHIA. Y CaMOM
yBoxy J. Jl. BaH fiep Basic 03HaueH je kKao ,JaHCKH HayYHHUK" (CTp. 1), MaKO caM paji oMax
HaBO/IM M3BOPHHU XOJIAH/ICKU HACJIOB HeTOBOT JIeJ1a Y3 CPIICKHU MPEBOJT — IITO je UCIIPABHO
1 He Tpeba ra y3eTH 3a MaHy, ajJii CTOjU y Hecaryacjy ¢ TOM OJpeaHHUIoM. Metox
HOpMasu3aluje IoJIoXKaja BOJAOHHKA mpumnucaH je — ,OBYy MeTOAYy Cy IIPEAJIOKHIIIN
Lledbpu u Jlyuc (G. N. Lewis) 1978.“ (cTp. 31) — 6e3 6poja siuTepaType Ha MeCTy HaBOJA.
Nme PamauanapaHa Ha CTp. 16 HamucaHo je hupwiaunoMm kKao ,Pamauazpan, mok
JIATUHUYHU OOJIMK y MCTOj 3arpaau riacu Ramachandran; Bpemnoct Hopmasuor O---H
pacrojama gara je 6e3 Opoja yimTeparype, a cajp:krHa HaBoAa (/loHaxjyoBa KpHUTHKa
CyTop u3 1968) 1ipu TOM je TauHa. Y 0/ieJ/bKy 0 HyKJIenHCKUM 6azama YapragoBo mpaBuio
MCKa3aHO je OMAaIllKOM — OJ[HOC ,ITUTO3WHA IMpeMa ypamuwiy yBek“ uctu (cTp. 52) —
YMECTO TyaHHHA [peMa IUTO3UHY, IIPU YeMy caM paj] Ha APYrOM MeCTy HaBOJY /ia YPaIliI
Huje seo /IHK Hero PHK (ctp. 55), a cyceqHa Tabesia HOCH WCIpPaBaH OJHOC; IyHO UMe
pacriernaHo je Tako Ja ra hUpWIHIla HaBOAU Kao jeHo Jjure — ,Pubyc JlaBun“ — a
JIATUHUIIA y WCTOj 3aTpajid Kao JiBa ayTopa, ,P. Aaron, T. Levene®; wobble-3anaxkame o
napy I'-Y mpunucano je Borcony ymecro Kpuky, kora paj Ha CyceHOM MECTY caM
HCIIPaBHO HABO/IU.

3aTuM, JBe TAYHOCTH KOje TpIle HEeNpPeIU3HOCT y jartupamy wiu omucy. Hoy TUPAC
nebuHULIM)Y paj laTUpa y 2010. TOAWHY, AOK IUTUPAHU U3BOp HOcU roauHy 2011 (E.
Arunan u cap., Pure Appl. Chem., 2011, 83, 1637); caip:kuHa JedUHHIHIje TIPEHETA je,
MehyTuM, JOCJIOBHO W TayHO, a TOAWHA YyCBajara IPENOpyKe YWHU OJICTyIabe
OpamwbuBuM. KymitepoB paj w3 1935. OKapaKTEPHUCAH je IPEKO ,IUeIEKTPUIKHUX
KOHCTAHTU U JIUIIOJIHUX MOMeHaTa“, JOK H3BOPHU HACJIOB IOMUIbE [AUeJeKTPUUHE
KOHCTAQHTE U TAUKe K/byuyarba — PE€Y je O OIHCY IPUCTYIa, He O HETAYHOM IIPUOPHUTETY.
Texxa je, MaKo U Jjajbe y MperjIeTHOM JIesy, je/lHa caJpKUHCKa HeycarjameHocT: ['opaujes
pajx u3 1939. OIKCaH je IMpeko MH(pAIPBEHUX CIEeKTapa ,MeTaHoJia U BOJe“, JIOK ce
M3BOpHA CTy/uja Tuue xyopodopma u 6pomodopma y pacTBapaunMa-JI0HOpUMA, a BOza
Hema C-H rpymy — ucropujcka cymtuHa (IIpBU CIIEKTPOCKOIICKU JIOKA3H U MPBa yrnoTpeda
HazWBa ,BOJOHUYHA Be3a“ 3a OBaj THUII) OCTaje TauHa, ajili MPUMEP CHUCTEMA HUje
KOPEKTaH.

Hajzan, /fiBe yBO/HEe HENMPENM3HOCTH U je/laH IPOIYCT Yy IMOTKPENU. YBOJHA pedyeHuIa
HEKOBAJIEHTHE WHTEPaKI[hje TII0jeTHOCTaB/beHO O3HauaBa Kao ,eJIeKTPOCTaTUUKe
MIpUPO/IE“, MaKO PaJi 0AMax IIOTOM H3/iBaja aucnep3noHy (JIOHJOHOBY) KOMIIOHEHTY, I1a ce
HEMPEIU3HOCT He MOHaB/ha HU Ha UeMy He rpaju. TpojiesiHa mojesa BOJOHUYHUX Be3a
npumnucana J/lecupakyy yBeJieHa je mMeHHMa Kiaca (ciabe, yMepeHoO jake U jake) Koja ce
He MOKJIaNajy ¢ UMeHUMa y Tabesu 1.1, IpU 4YeMy Ha3uB ,yMepeHe" paj| Ha IPyrOM MeCTy
cam nipunucyje [ledpujy — ped je o yHyTpaIrmb0j TEpMUHOJIONIKO] HEOCTIETHOCTH, JIOK je



caMa mojiesia TayHa. [IporycT y MOTKpenu cTBapaH je: JIOCJIOBHO HaBe/eHa JedUHUIIMja
[MTumenTena u MekKienana u3 1960. HeMa NpUpyKeHy pedepeHIly HUTH je TO JeJio Y
MIONIUCY JIUTEepaType, 3a Pa3jUKy O] CYCEeIHUX, YPeaHO UHUTHUPAHUX AedUHUIU]];
HEKOJIUKO KOHKPETHUX JaTyMHUPAHUX TBPJBU y wucropujckom mperieny (Cyrop,
JlepeBenna, Jleuszeposun, Jlecupanry—Maprtu) HaBeneHO je 6e3 Opoja JimTeparype Ha
caMOM MecTy HaBoza. TakaB OcC/JIOHAIl Ha IperjielHe U3BOPE y OKOJHUM pedYeHHIaMa
IIOKPUBA Jle0 THUX Hajasa, ajil JAUPEKTHO IOTKpEIUbEHe H30CTaje, a IpeMa IIPaBUITy
notnyHoctu pedepeniu (A. M. Coghill, L. R. Garson (yp.), The ACS Style Guide, 3. u3n.,
ACS/OUP, 2006, r11. 14) cBaKH JIOCJIOBHU HABOA U crenuduyHa OpojuaHa TBp/AA Tpaxke

COIICTBEHH H3BOP.

Hujenna oz oBuX 3aMepku He morahja Te3y; CBe Cy JlaKe 3a HCIPAaBKY U 110 IPUPOIU Cy
JIEKTOpCKe Wiin amapatcke (B. 1 oziesbak VIII). Baspa ux, meljytum, mpusHaT Kao cTBapHe,
jep oTexkaBajy NpOHaJa)Keme M3BOpa M Ha HEKOJIMKO MecTa yHOce HeTa4HOCT y MHaye
IIOy3/1aH IIPEerJIe.

V AHasin3a KpMCTAJTHUX CTPYKTypa u3 Kemopuuke 6anke

CTaTUCTUUKU JIe0 Pajia METO/IOJIOINIKH je IMOoCcTaB/beH A00po. Kpurepujymu nperpare gaTu
Cy IIperjieIH0 W OMOryhaBajy NOHaBJbakb€ IIOCTYIIKA, a Paji JOCJEIHO IIpHKa3dyje Hu
HEKOPUTOBaHE M yTaOHO KOPUTOBaHE pacIojieie YIJIoBa, ¢ WCIPABHUM YIIO30PEHEM Ja
CHPOBa pacIojiejia BapJbUBO Cyrepullle HeJIMHeapHOCT — ,, [IpHIMKOM aHaIM3e yIia d 3a
ciabe BOIOHUYHE Be3e O] BEJIMKOT je 3Hauaja MpuMeHa yraoHe kopekmuje“ (ctp. 74). Taj
MIOCTyIIaK HHje MPOU3BOJbAH: OH OJrOBapa MPHU3HATOj METO/IOJIOIIKOj HOPMH CTPYKE O
pPa3JINKOBalby CHUPOBE O] T€OMETPUjCKH KOPUTOBAHE PAacCIoJiesie YCMEPEHOCTH CIabux
uHTepakiuja (J. Kroon, J. A. Kanters, Nature, 1974, 248, 667; R. Taylor, O. Kennard, J.
Am. Chem. Soc., 1982, 104, 5063). Paj y3 TO IIOIITEeHO IPUKa3yje U O/ICTylIarba yMECTO /ia
ux npehytu (HIp. mojaBy CTpyKTypa Ha BehuM pacrojarbuMa 0/ OUeKHMBAHUX).

Tpu B3amepke y OBOM /ey, MehyTHM, CTOje, a TUYy Ce IIOHOB/BUBOCTH U JiOcera

CTaTHUCTHUYKOT 3aK/by4Ka.

ITpBa u HajcucTeMaTcKuja jecte M30CcTaHaK Bep3uje came Kembpuuke Oanke. Pag HaBomu
na je ,KemOpuuka 6aHka KpucTajorpadCKyx ImojaTaka IpeTpakuBaHa je y3 moMoh
nporpama ConQuest 1.10“ (cTp. 69), ajim HUTJIE HEe HABOAW H3/Ialbe, OJHOCHO JATyM
axxypupamwa OaHke. [lomrro amcosyTHH OpojeBH Hal)eHHX CTPYKTypa 3aBHCE YIIPaBO Of
u3zama — a pepepeHTHU TpuKa3 6aHKe Harviamasa weH craiad nopact (F. H. Allen, Acta
Crystallogr. B, 2002, 58, 380) — craTucruka y Tabenama 4.1, 5.1 1 6.1 He MOXKe C€ TaYHO
PEIPO/IyKOBATH; Bep3Hja IMpoTrpaMa jecTe HaBeZeHa, IIITO JIEITMMUYHO y0J1aXkaBa, ajiv je He

onpehyje. OBo moralja TOHOBJ/HPHBOCT KPHUCTAIOTPAQCKOT 7iesa, HE caM 3aKJby4aK, KOjH



[IoYMBa M Ha IpopauyHuMa. M3ocraHak Bepauje OaHKe OB/ie Ce He y3UMa 3a TeXak
IIPOIIYCT, aJIN jecTe MPOILyCT KOju 6M y MOHOrpadCKOM u3Jjamy Tpebasio OTKJIOHUTH (B. U
onesbru VI u VIII, T1e ce ucra 3amepka Bpaha 3a mporpam | JIelIOHOBaHe IO/IaTKe).

Ipyra je nepununmMja KIacUuHe BOJIOHUYHE Be3e 0e3 HjeTHOT T'eOMETPHjCKOr Ipara.
[Tozena 717 MUPUANHCKUX MHTEPAKIMja HA OHE ,Ca KJIACHMIHOM BOJOHHYHOM BE30M“ H

<«

,0e3“ — OKocHHIIA JleJla O TMHUPHUAWHY — IIOYMBAa HA WCKazy Jza cy ,Kiacmanom
BOZIOHUYHOM BE€30M Cy CMAaTpaHU CBU KOHTakTu u3Mely mupuauna u X-H Bpera® (ctp.
89), 6e3 HaBe/IeHOT KPUTEPHjyMa 3a TO IIITa je KOHTAKT (pacTojame, yraoHu ycioB). Ctora
ce Ta Io/ieJla He MOKe He3aBHCHO MOHOBUTHU. BUTHO je, MehyTuM, 1a KJbydHHU Y3POUHH
3ak/byuyaKk — Jla KJIaCHYHA BOJIOHUYHA Be3a mojadana cyceiny C-H/O uHTEpakIujy 3a OKO
METHHY — He IT0YMBA Ha CaMoj IOIeJTU HETO Ha MpOopadyyHUMa ¢ KOHTPOJIHUCAHUM MOCTOM,

a 3aMepKa rnorahja MmoHOB/BUBOCT IPYIIHICAIhA, A HE caM edeKar.

Tpeha je meTomosoNIKK Hajo30W/BHUja, Majia je paji JIeJioM caM ybJiaskaBa. Y IOIJIABJbY O
HYKJIEMHCKUM 06a3aMa yraoHa KOPEKIIMja pacmojiesia yrja a — KOjy paj y MPeTXOAHUM
MOIVIaBJbMA W3PUYHUTO IpOIVIalllaBa Ba’KHOM M IOKa3dyje /Ja OHAa OTKPHBA TEXIbY Ka
JINTHEAPHOCTU — HUje HU INpPUMeeHa HHU IOMEHYTa, Ia Ce TeOMETPHJCKH 3aK/bydaK O
HeJINHEapHOCTH Ko7 6a3a ocjama Ha HEKOPUTOBaHe pacrozese Maaux ysopaka (mo C-H
TPyIIH OJ1 JleceTak /10 IeJleceTak KOHTakaTa). To je HeZocaeHOCT Y OHOCY Ha COIICTBEHU
METOJICKA CTaHJapJl paja, Kojy je Tpebajo OTBOPEHO HABECTH W IPOJIMCKYTOBATH.
3ak/byyak HWIIaK He Tajia: Iera He3aBHUCHO IMOTBPLYjy KBAaHTHO-XEMH]CKU IPOPAUYHU
(budyproBane wunTepakiuje Tuma C-H/N-H jaue op suHeapHux), a obpazar je
KoxepeHTaH — aToM H2 ajeHuwHa, jequHU 0e3 cycefHe TpymHe ¢ KojoM Ou Tpaauo
6udypkanujy, 1 y HEKOpUrOBAaHUM II0JIal[Ma IOKa3yje TeXbY Ka JUHEApHOCTU. Y3 TO,
3aK/bydIl O (HE)TEXKIHU Ka JINHEAPHOCTHU Ko7, 0a3a M3BEJEHU Cy U3 JIeCKPUITHBHUX
MaKCUMyMa XHCTOTpaMa MaJINX y30paka, 0e3 HMcKa3aHe Mepe CTaTUCTUYKe 3HAYajHOCTH
HH 00jalIbeHOT MOCTYIKA CIIPaM JBOCTPYKO M30pOjaHUX CTPYKTypa (YKYIHO 215 jeJTHAKO
je 36upy no C-H rpymama, ma cTpyKTypa C JjBa KOHTaKTa HcTe 6a3e Moxke OUTH yOpojaHa
nBamnyT). TakBe pacmojiesie y CTPYKTYPHO] XEMHjU YUTAjy c€ KBAJIUTATUBHO, LITO Paj U
YUHH, a HajMakbu y30pak (TUMUH) caM je U3PUUYNTO U30CTAaBHO; Hayla3e MOTKPEIUbYjy U
npopauyHu. CTora OBO CTOjU KAaO OTpaHUYEH€ IOY3/IaHOCTH U IPEIJIEJTHOCTH KOje je

Tpebasio eKCIJIUIMPATH, a He Kao 000peH 3aK/by4akK.

Y3 TO uae U jeHO OTpaHUYEE JIOCETa, KOje paJi AeJOM caM IpU3HAje: TBPABmA Ja
YCMEPEHOCT ,y BEJIMKO] MepU 3aBUCH OJi CYINCTUTYeHTa y OpTO- MoJoxkajy“ (crp. 117)
U3BeZleHa je U3 Kpucrtajorpadckux pacmojieyia, y KojumMa Ha II0JIOXkKaj akIilenTopa
HCTOBpEMEHO Jienyjy U edekTu makoBama. Came pacrofiejie He pasf[Bajajy yHYTpaIlbu
reoMeTpHujcku mpedepeHc O] TMaKoBama; Ty ciabocr, melyrum, paj HagokHahyje
IIpOpaYyHHUMa Ha U30JI0BAHUM MOJIEJI CUCTEMHMAa 0e3 KPUCTATHOT OKPYKeHa, KOju J1ajy
ructu obpasar (crabuirHuje cuMyaTaHe/O0udypKoBaHe TeOMETpHUje), 1A je y3pOoUyHa yJiora
OPTO-CYIICTUTYEHTAa OTKPEIUbeHA HE3aBUCHO OJ] CTATUCTHKE MTaKOBabA.



VI KBaHTHO-X€MHjCKH MPOPAYYHH U €JTEKTPOCTATUIKHA
IMOTEHIHj A I!

PauyHCKHU /1e0 HOCU TJIaBHHHY CaMOCTAJIHOT JIOIPUHOCA M U3BEJIEH je KOpeKTHO. HuBo
TeOpHje je BaJuAupaH Ipe IpPUMeHe, MUHUMYMH cy IOTBph)eHH (peKBeHIIHjaMa, a
rpelka cyrnepnosuiyje 6asuca yKIomeHa counterpoise moCTyIKOM — IIITO je y CKJIajy ¢
METO[OJIOIIKOM HOPMOM CTPYKE 3a WCKa3WBar€ TAYHOCTH €Hepruja HEeKOBAaJEHTHHX
uHTepakmuja (S. F. Boys, F. Bernardi, Mol. Phys., 1970, 19, 553; F. B. van Duijneveldt u
cap., Chem. Rev., 1994, 94, 1873). Malle eJleKTpOCTaTUYKOT MOTEHIIHjajIa YBeJIeHe Cy Kao
Tpeha sHMja MoKa3a U [ajy carylacHO TyMadelhe HEOUEKHUBAHOT Hajla3a KO HyKJIEMHCKHUX

6a3a, moBe3yjyhu eHEePTreTHKY C PacIloZieJIOM HaeJIeKTPUCAbha.
3aMepKe y 0BOM JIeJTy IIPETEXKHO Cy JIAKe U He IUPajy 3aKJbyJKe.

[TpBa je cTBapHa MpOIleHA HECUTYPHOCTH 3a Hajcsrabuju cucreM. 3a O€H3€eH-BOJly pa3yInKa
usmel)y 6udypkoBane (-1,38) u suHeapHe (-1,28) uUHTEpakIuje U3HOCU CBera 0,10
kcal/mol, mrTo je pena BeuunHe Moryhe MeTO/ICKE HECUTYPHOCTH, a Paj He Jiaje OIMIITY
npoiieHy HecurypHoctu (ocum nopehewa MP2 u CCSD(T) y jemHoj Tauku). 3ak/bydak ga
cy budypkoBaHe MHTepPaKIFje jaue Off JINHEAPHUX UIIAK OIICTaje, jep je TPeHI JocaeaH
KpO3 METaHOJI, alleTOH, MUPHUINH U HAPOYUTO HYKJIEMHCKe 0ase, I7ie Cy pasyInKe 3HATHO
Behe, 1 MOTKpEIJbeH HE3aBUCHUM pacIiozieiaMa. 32 OBaKaB paJi U3 2014. OIIITA IPOIeHa
HeCUTYpHOCTH Onsta OU MmoKeJbHA, aJTi FheH N30CTaHaK OB/le He PYIIY Hajas.

Jlpyra je penaTuBHU u3pa3 edeKTa KJIaCUYHe BOJAOHUYHE Be3e. [IOIITO je arcoIyTHH
MIpUPACT TOTOBO KOHcTaHTaH (0ko —0,4 kcal/mol), penatuBau edekat ume ox oko 18% 3a
Iapa-IoJioaj 0 OKO 32% 3a OpTo, Ia ca’keTa OIleHa ,,0Kko 20%“ mobpo omucyje Hocehe
(mera/mapa) cucreMe, aju MOTIEEbYjE OPTO; CaM OIICET Pa3/IMKa eHepruja paj HIilak jaje
u3puunTO. M3 MCTOT pesia je M BpemHOCT pacrojama Mocta H---N on 2,0 A mpeysera u3
JIUTEpaAType: M3BOP je TeMaTCKu IpuMepeH (Mojiesyje TUPUANH KOjU T'PaJu KJIACHUHY
BOZIOHUYHY Be3y), a 3aK/byUak O IIPUPACTY ITOYHBA HA Pa3JIUIH €HePruja, Majao OCETJHUBO)]

Ha CUTHY IIPOMEHY T€ AYy>XKXHHE.

Tpehe, HEKOJIMKO CUTHHMX HeycaIJIallleHOCTH CJIWKe M Tabesie (HIP. eHepruja ameroHa
-1,67 Ha CIUOU 4.11 HacmpaMm —1,70 y Tabenu 4.2) pera je 0,01—0,03 kcal/mol u
IIPUPO/IHO JTOJIA3H OJ1 IOTIYHE ONTHUMU3aIlMje HacllpaM MUHHMyMa ca CKEHHpaHe Mpeke

pacrojama; peociie] U 3aK/bydaK 0CTajy HEIPOMEHhEHH.

Hajzan, Be cTBapHe YHMIbeHUYKE OMalllKe Ha HoceheM MecTy — y 3aK/by4Ky — Koje Tpeba
HCIIPAaBUTH, MAKO HAyYHU Haja3 He Memajy. CucreM KOjU je padyHaT IOJ, Ha3UBOM
OeH3eH-MeTaHOJI y 3aK/byUKy je JBamyT Ha3BaH OeH3eH-eTaHosioM: ,IIpopauyHu cy
pahenn Ha Mozen cucreMuMa OeH3eH-BOJIa, OeH3eH-eTaHoI U OeH3eH-aneToH” (cTp. 118),
JIOK IIEJI0 TOTJIaBJbe 4 U HACJI0B Tabesie 4.2 JIOCIEIHO HaBOJle METAHOJI, a HaBeJleHe
BPETHOCTH O/ITOBapajy METAHOJIy — CHUCTEM C €TaHOJIOM YOIIIITe HUje pauyHaT. CIUYHO, Y



nopehemy Ko HyKJIEHMHCKHX 0a3a IMPBO MOMUBbAEE MOJIEKYJIa TOrpelrHo je: ,EHepruja
C5—-H/C6—H wuHTepaknuje y MOJIeKyJIy IIUTO3UHA U3HOCH -3,00 kcal/mol“ (cTp. 111), A0k
Te BPETHOCTH ITpeMa Tabesiu 6.2 mpumnazajy ypamuiy (IIuTo3uHoBe ¢y —2,78/-2,92/-3,00,
TAYHO HaBeJleHe y HcToM macycy). O0e cy c10BHe 3aMeHe Ha3MBa CyIICTAHIIE HA MECTY I7ie
CTPYYHHU YHUTAJIAll HajMare OYeKyje OMAIIKy, I1a WX Basba HCIPABUTH, HAKO OPOjeBU U
3aKJbyyaK OCTajy TAuHU. Y3 BHUX Wy U JIAKIIe HENpeIru3HOCTH y Qopmyrnamujama
3aK/bydKa — U3pa3 ,Hajjauya UCIUTHBAHA“ yIOTpeOJ/beH 3a MUPUIUHCKY UHTEPAKIIU]jy 0e3
KBaIM(HUKATOpPa J1a je ped o Hajjauoj mel)y mupuauHcKkuM cucreMuMa (r106aHO Hajjaya
je ypamuiicka, cTp. 110 U 3aK/by4aK), Ka0 U KaTeropudHe ¢GopMyJanuje O JIMHEAPHUM
MHTepaKI[jaMa U 0 aKIeNITOPY ¢ HajjauoM JMHeapHOM MHTePaKINjoM, KOje TeJIo pajia Ha
JPYTUM MeCTHMMa OIpe3HUje HUjaHCHpAa — CBE UX je JIAKO YCKJIAJUTH ¢ IPelnUu3HUjUM

HWCKa3uMa U3 MOorJiaBba 5 U 6.

VII Ilomamu, ciinke, Tadesie, HABOXH U je3UK

Bpojuana rpalja pasa moyszana je: BpeTHOCTH y IIPO3U JIOCJIETHO Ce CJIAXKY ¢ Tabeama u
CIMKaMa, a Hymepanuja 64 cyimke 1 9 Tabesa ypeziHa je u 6e3 mpa3HUHA. 3aMepKe Y OBOM
CJ10jy cy GopMasTHe U JIEKTOPCKE, U HABOJIE CE PA/IH MTOTIIYHOCTH.

YHakpcHa ynmyhuBamba Ha CJIMKE Ha JIBa MeCTa IMPOMAallyjy ib: TEKCT Ha CTP. 29 ymyhyje
Ha CJIUKY 1.14 3a KPHUCTAJHY CTPYKTYPY AUMETUJI-OKcajaTa — ,[IPOYYaBIN KPUCTATHY
CTPYKTYpYy AUMeTHI-0Kcanarta (ciuka 1.14)“ (cTp. 29) — JI0K je Ta CTPYKTypa 3ampaBo Ha
cuny 1.15, a CIUKa 1.14 TPUKasyje JPYTH AujarpaM; CJIMYaH [MPOMalllaj MOCTOJU U Y
norsiaB/by 0 Co6-cucremuma (yImyT Ha CJIUKY 4.1 YMECTO 4.9). [0TOBO MCTOBETHU HATIUCH
NBeJy cIuKa o mupuauHy (5.0 W 5.11) He HaBOJe pasiuKy 0e3 U ca KJIACHYHOM
BOJIOHMYHOM Be30M, KOja MHAYE JaCHO MMPOM3J1a31 U3 TEKCTA U IPUKa3a.

O3Hake W B3amuC MECTUMHYHO Cy HeJocjaeAHU. VcTh TUN akIenropa O3HA4YeH je
Hau3MeHUYHO Kao Z10Z2 u Z20Z1 (pemocyien WHEKCAa HE HOCH XeMHUjCKU CMHCA0, aIu
oTekaBa npaheme); 6a3HU CKYIOBU 3alFCAaHU CYy HA HEKOJIMKO MeCTa MUMO 3aItuca KOju
3a IlomtoBe u JlanuHroBe Oaswuce npaje F. Jensen (Introduction to Computational
Chemistry, 2. uspg., 2007) — ,cc-PVITZ“ ymecto cc-pVTZ, ,6-31G+(d,p)* ymecro 6-
31+G(d,p) u, y nperneny, ,Pallenu cy kBaHTHO-XeMHjcKH mpopauyHu Ha MP2/6-31G++"
(ctp. 39) ymecro 6-31++G — mpu uyeMmy je HamMepaBaHU 0a3uC y CBUM CJIy4dajeBUMa
HEJIBOCMHCJIEHO IPENO3HAT/BUB. Y 3aK/byUKy cy, y3 TO, 6pojeBu C-H/O kxoHTakaTta u3
tabeme 4.1 — YWju HaAcIOB Iyacu ,Tabema 4.1 Bpoj C-H/O wunHTepaknuja wusmelhy
apomaruynux C6-H rpyma“ (ctp. 72) — s1abaBo Ha3BaHU OpOjeM CTPYKTypa; MCTa 3aMeHa
IIPOBJIAYM CE€ W KPO3 TEJIO Pajia, I1a je 3aKk/bydak JocjaefaH cebu, aau Ou TEPMUHOJIOTH]Y
(KOHTaKTH/WMHTEpAKIIMje HACIIPAM CTPYKTYpa) TpebaIo yjeTHAaunTH.



Jesuwuke u Tunorpadcke oMalrke MaJoOpOjHe Cy U He Mekajy 3HaUemhe: JelIMMaTH 3HaK
Ha jeJTHOM MeCTy OTKYIlaH je TaukoM — ,-1.38 u -2.16 kcal/mol“ (cTp. 111) — Hacympor
JIEIIIMAaJTHOM 3ape3y y OCTaTKy pajia, IIITO Bajba YCKIJIAJIUTU U 110 METPOJIOIIKOM MPABUITY
Jla IeIIMaJIHA 3HaK Mopa OUTH jiocieniaH y gatoM koHTekery (BIPM, The International
System of Units (SI), 8. u3z., 2006, T. 5.3.4; y CPIICKOM TeKCTy To je 3ape3). Ty cy u
Ioje/INHAYHE CJIOBHE TPEIKe IMPU Kyllakby W TEPMHUHOJIOIIKA Kojiebama OJIMCKUX
CMHOHMMaA (HIIp. CHHIIEpUIUIAHAPHU HACIIPaM CHHIUIAHAPHHU 32 MCTU KOH(GOPMAIMOHU
pacmopesr), Koje ce OTKJIamajy JeKTypoM Iipema Bakehem mnpaBomucy (IIpagonuc
cpnckoea jeauxa, Marturia cpricka, 2010). YO4YeHHW JIATHHUYHO-NUPWJIMYHM 3amucu
xemujcke o3Hake C-H/O mocnenuma cy ciora ¥ IIpecjiOB/baBama, a He ayTOpoBa
HEZIOCJIEZTHOCT, I1a Ce OBZIE HE Y3UMAajy 3a MaHy.

VIII Hayuynu anmapar

Hayunu amapat paza 3aciayKyje MOXBaIy y jeZlHO] BaKHOj TaUKHU: IIOCTUTHYTA je MOTIIyHA
JIBOCMEpHa yCKJIal)eHOCT Mo3UBama U IOIKCA JIUTEPAType — HEMA IUTaTa 0e3 jeJIMHUuIe
HU jeIUHUIIE KOja Ce HUT/Ie He ITUTHpPa — a TeMEeJbHH PajJIoBU CTPYKe IUTUPAHU Cy W3
M3BOPHUX NyOJIMKAIMja, He MPEKO IMOCPeJHUX IpHuKaza. To je uchymeme HOpMasHOT
3axTeBa Jla momuc oOyxBaTU cBa U caMo KopuinheHa nena (YHuBepsuter y beorpany,
L11ITa TOKTOpCKa AucepTaIiija Mopa /ia Caip:Ku®, T. 2, Bep3uja Baskeha 2011—2014). Y3 To,
CBU MPOTPAMHU U METO/Ie YPEAHO Cy IPUITHCAHK Ha MECTY yroTpebe.

Cnabocru anapata cy (popmasiHe, aji CTBapHe U BpeJ[He UCIIPABKe.

[IpBa je yaBOCTpy4yaBame jeAuHUIA. Buime mnybiukainpja HaBeJIeHO je IIOf JABaMa
pasnuuutuM OpojeBuma (Mehly wuma Hoceha pedepennma o IUPAC geduHuUnDMjU
BOJZIOHUYHE Be3e, HaBe/leHa U Kao [3] u kao [21], Te pajoBu Scheiner-a u cap. u Steiner-a u
Desiraju-a), nmesioM W 300T pa3JUYUTOr 3alKca KMCTOT YACOIKCA; jeAUHHIle Tpeda
o0jenuTH, YMMe je cTBapHU OpOj pa3IuUUTHX pedepeHITH HEIITO MabU 07 IeKJIapUCaHUX
164. Jlpyra cy CJI0BHE W TpaHCJIUTEpAIlMOHE OMalllke y uMeHuMa aytopa (,Dasiraju”,
,Cratbree®, ,Iwamurs, hupwinyHO CJI0BO y jeAHOM JIATHUHUYHOM IIPE3UMEHY) U
HEeJIOC/IETHU AUjaKPUTHITA KoJl JoMahux ayTopa y uctom nomucy. O6e 3amepke rmorahajy
TAYHOCT ¥ IIPETPA’KUBOCT IIOIKCA U OLIEHYjy Ce IpeMa IPaBuly Jla ce cBaka pedepeHIia
IIpOBEpaBa IMpeMa U3BOPHOM JIOKyMEHTY U Mopa Hocutu nyHe noxaaTtke (The ACS Style
Guide, 3. u3m., 2006, 1. 14). V3 ucTOr Kpyra je W HENOTIIYHOCT IOjeANHUX Beh
objaBspeHUX jenuHUIA (0e3 TOMa WIN CTpaHe); 3a jeJUHUIlE Koje Cy Y TPEHYTKY Ipeiaje
6we y mramnu HaBoheme camo DOI-ja ompasiaHo je, jep TOM U CTpaHa Ta/a jOII HUCY
nocrojasu (3a mpuxBaheHe pajioBe UCTH TPUPYYHUK U3PUIUTO IpeABuha mocebaH o0JIUK
HaBol)ema), I1a TO He 11aJIa Ha TepPeT.



Tpeha 3amepka Thue ce CTPYKType: ca/ip»kaj ce 3aBpIllaBa JIUTEPATYPOM M HE HABOAU
6uorpacdwujy (ctp. 135) HE mpmiaore ¢ obaBe3HHMM wuzjaBama (cTp. 136—139), MAKO TH
JIeJIOBU TI0CTOje — IITO je (hpopMasTHa HEMOTIIYHOCT cajiprkaja ciipaM IPOITHUCAaHOT oOpaciia
obaBe3HUX JesoBa paja. Circak pagoBa ayropa y 6uorpaduju kopuctu o3Hake [1]—[8]
KOje ce TIOKJIaNajy ¢ MoYeTHUM OpojeBHUMa IyIaBHe Oubsuorpaduje; MmoITo je Taj CIucak
caMoCTaJIaH U O/IBOjeH Jle0 Ha KOjH ce IJIABHU TEKCT He I03WBAa, PeY je 0 KO3METHUYKO]
HEeJIOCJIETHOCTH KOjy O1 OMJIO ypeHUje PelInTH 3ace0HNM 00esieskaBatbeM.

YeTBpTa Ce THUYE MOHOBJ/BUBOCTU IMPOPAYYHCKOT Jiesia. Paji He mpuiiaske KOOpPJAWHATE
ONITUMU30BAHUX TE€OMETPHja, yJIa3He JaTOTeKe HU IyH IONMKC O3HAaKa aHAJTM3UPAHUX
CTpyKTypa (HaBeZileHE Cy caMO JiBeé Kao IPHUMepPH), Na KBAaHTHO-XEMU]CKU /IO HUje Y
MOTIIYHOCTH TIOHOBJBHB CaMO W3 JIMCEpPTallMje, 32 Pas3IuKy OJi IMPETPAKUBAUKOT Jea.
HuBo Teopuje, 6a3HU CKYIOBH, MMPOTPaMH M II€0 IOCTyIaK HWIAK Cy OIMHCAHHU JIOBOJHHO
JETAJbHO Jia Ce TPOPAaYyHH MOTY PENPOJAYKOBAaTH, a MEPOJIaBHU METO/[OJIONIKI
MPUPYYHUIIA TO U MOCTaB/bajy kKao mepwio noHoBbuBoctu (F. Jensen, Introduction to
Computational Chemistry, 2. wusn., Wiley, 2007; C. J. Cramer, Essentials of
Computational Chemistry, 2. usn., Wiley, 2004). ITomrro aHu I[IpaBUJIIHUK O JOKTOPCKUM
crynujama Yb (2010) Hu ymyterBa YBb 0 0oO6aBe3HUM JleJIoOBUMa AvcepTalidje He Tpake
JIETIOHOBa-€ KOOPJIMHATA, OBO Ce He y3MMa Kao IOBpe/a MpaBUJIa HETO KAO MOXKEJbHO
yHanpeheme noHoB/buBoCcTU. Hajsaz, n3ocraHak Bepauje caMme OaHKe (B. ojiesbak V) Bpaha

Ce U OBJIe KA0 jeINHU CTBapaH HEIOCTATAK Y MHAUE YPEAHOM IMPHUIIUCHUBAILY aIaTa.

IX Ognoc paga u pedepara KoMmucHje

Onene pedepata komucuje y HajBehem pmesny ozaroBapajy cramy y TekcTy. bpojuanHu
TIO/IAIM Cce TOKJIAIajy: INCcepTaIja je ,HalmmcaHa je Ha 134 crpaHe A4 ¢dopmata (mpoper
1,5), caap:xku 64 cawka u 9 Tabena“, mTO o/iroBapa cramwy y paxy. PopMasHU YCI0B
objaB/beHe IyOJIMKAIlMje ayToOp WCIyEhaBa BUIIECTPYKO — pedepar HaBOAW Ja Cy
,KOPHUIITheHH Cy pe3yJITaTh U3 JBa O/ 0caM HaydYHUX pajioBa“ (0b6a u3 kaTeropuje M21, mo
pedepaty) — 1ITO je BHIIIE HETO JIOBOJHHO CIIpaM MPABUJIA J]a Ce JIUCEePTAIlja TOJHOCH Ha
OIIEHy TeK y3 HajMarbe jeJlaH 00jaB/beH miiu npuxBaheH paj y Me)yHapoJHOM YacoIHUCy
(ITpaBWJIHUK O IOKTOPCKUM CTy/iijamMa YHuBep3utera y beorpany, wi. 20). [Ipurosop s1a
paji He ucIywmaBa (popMayHU YCJIOB He O cTOora cTajao; HAIPOTUB, YCJIOB je IpeMaliieH.

JlBe ormeHe pedepara Basba, pagu TavyHOCTH, npenusupaTtu. [IpBa je obum kopumrheHux
COTICTBEHUX pa/ioBa: pedepaT Besyje AucepTaImjy 3a ipa o0jaBjbeHa pajia, 10K CyIMITHHCKI
7le0 — TIOIJIaBJbe O HYKJIEMHCKHM 0a3zamMa — moumBa Ha TpeheM pajly Koju je, IO CIIHCKY
pazmoBa y pedepary, y Majy 2014. 6u0 mmocsat y 4acomuc (,I10caTo, peBU3Huja y TOKy ), ma
OTpaB/IaHO HUje y TOIKCY JIUTEPAType; THUME je YZeO COICTBEHe, Tajla Beh yobsinmueHe
rpalje y pajiy 3ampaBo IIMPH HEro IITO ,JiBa“ cyrepuiie. /[pyra je mocer Hocehe TBp/me:
pedepaT onemwyje 7a cy ,OBH pe3yiaTaTH Ccy INPBU KOJjU jaCHO yKa3yjy Ha 3HAUaj
HesmmHeapHux C-H/O mHTepaknuja y caydajy apoMaTuyHuX Mosekysa“. 3a C6-cucreme u



MUPUIUH Ta TBPJilba CTOjU UBPCTO, jep jeé NOTKpeIUbeHAa U YTraoOHO KOPUTOBAaHUM
pacrozieyiaMa M MpopadyyHHUMa; 3a HyKJIEMHCKe 0a3e, Mel)yTuM, KpucTamorpadCcKu Kpak
3aKJbyyKa O HEJIMHEAPHOCTH OC/Ialha ce Ha HEKOPUTOBaHE pacIojiesie MaJiuX y3opaka (B.
one/bak V), ma je 3a Taj mojcucTeM ciaabuje MOTKPEIbeH W OcCjiaka ce IPEeTeKHO Ha
npopauyHe. CJIWYHO, OlleHAa O JOTIPUHOCY pa3dyMeBamy IaKOBama Tpeba ce YUTaTH C
OTpaZioM Ja pauvyHCKU Je0 obOpaljyje m30710BaHe MOJIeJI CHCTEMe, a O IaKOBamy ce
3aKJbyuyje ITOCPEHO.

X IITTa ocraje

Kag ce cBe cabepe, nmobuja ce omeHa KoOjy Bpeau uspehm y jenHom komazmy, 6e3
ybJiaskaBama 1 6e3 IpeTepuBama.

Iucepranuja [lymana BespbkoBuha /100po je u3BeleH W CaAp:KajHO MOY3AaH paj KOju
CTPYKTYPHO] XeMHJjU CJIabUX WHTepaKIhja JJOHOCHM W3HUJaHCHPAaH UM CaMOCTaTHO
obpasiokeH OATOBOp Ha mnuTame ycMmepeHocTu u  jaumHe C-H/O wuHTepakiuja
apoMaTU4yHUX AoHOpa. HbeHna HajBeha BpemHOCT HUje y jeAHOM OpOjuyaHOM Hasa3y HETO y
METO/IOJIONIKOM JIPXKamy: IBOCTPYKA IIPOBEpa JBeMa HE3aBHUCHUM JIMHUjaMa JI0Ka3a —
cratuctTukoM KemOpuuke OaHKe ¥ KBAaHTHO-XEMHUJCKUM NIpOpAdYyHHMa, y3 Mare
€JIEKTPOCTAaTUYKOT TOTEHIIHjala Kao Tpehy JIMHHUjy — CIIPOBe/eHa je JOCJIEJTHO, HUBO
TEeOpHUje je BaIU/INPaH Ipe IpuMeHe, MUHUMYMH ITOTBpPhHeHH, a 3aK/bydIld OAMEPEHH JI0
ozbujama Jia ce yomrInTe y rnpaBuio. KBantudukanuja edpekra KI1acuuHe BOJOHUYHE Be3e
Ha cyceny C-H/O uHTepakuujy u objalimehe HeOUEKUBAHOT IMOHAIIakha HYKJIEMHCKUX
6a3za camocTaJHH Cy JOIpUHOCH. TBpAme paza y HajBehem ey cy TauHe, a HAyYHH
arapar je y morjeay yckiaheHOCTH o3UBaba U MOIKCA U3PAa3UTO YPEeaH.

Cnaboctu cy, 10 OIeHH OBOT OCBPTa, TPU pe/ia, U HUjeHa He pyIu Hocehe Tese. IIpBa u
Hajo30WbHUja TUYE C€ MMOHOBJ/BUBOCTH H JOCIAEAHOCTH CTATHCTHYKOT JleJla: M30CTaHaK
Bep3uje came KemOpuuke OaHKe oHeMOTyhaBa TauHy pelpoAyKIHjy OpojeBa y TabesaMma;
nedUHHIIMja KJIACHYHE BOJOHHYHE Be3e JiaTa je 0e3 reOMeTPUjCKOT KPUTEepHjyMa, Ia ce
mojieJia MUPUAUHCKUX CTPYKTypa He MOKe He3aBHCHO IIOHOBHTH; a yraoHa KOPeKIHja
pacmojiesia yIrjioBa, KOjy paji Y PaHHUjUM IIOTJIaB/bUMAa caM IIporJialliaBa BasKHOM, Y
MIOTJIaB/by O HYKJIEMHCKUM 0a3aMa HHje HU NpUMeHeHa HU IMOMEHYTa, Ia Ce TaMOIIbH
TeOMEeTPHjCKH 3aK/byyaK OCJIalha Ha HEKOPUTOBaHE MaJie y30pKe 0e3 HCKazaHe Mepe
3HAYajHOCTH. J[pyry YMHE CTBapHE YMIbEHUUYKE OMAIllKe Ha HOCENUM MecTrMa — CHCTEM
OeH3eH-MEeTaHOJI IBAIlyT Ha3BaH OEH3EeH-eTaHOJIOM U ypaIllUIOBE BPEIHOCTH IIPUIMKCAHE
IIUTO3UHY, 00€ Y 3aKJbyUKYy OZTHOCHO y mopeljemy — Koje OpojeBe U 3aK/bydak He Memajy,
aJii UX BaJba uctpaBuTH. Tpehy unHU HayuyHM amapaT: yABOCTPYYeHE jeIMHUIE, CJIOBHE U
TPaHCJIUTEPALIIOHE OMAIIIKe Y UMEHIUMa, HETIOTIIYH caap:kaj 0e3 buorpaduje u mpuiora u

H30CTaHaK ACIIOHOBAHHUX II0JAaTaKa 3a IIpOpavYyHeE.



V3Hayi cBera Tora CTOjH jefHA IPABHJIHOCT KOjy Tpeba MMeHOBAaTH: IPOBEpe U IPHUKAa3
TyhUX Hayiaza WU3BeJIeHH Cy OpIDK/bUBHje Hero (GOpMyJalyje COIICTBEHHX 3aK/bydyaka U
ypeheme anapara, na je HajBehu /1eo oHoOTa 11ITO Tpeba MonpaBUTH Beh Her/le y pazy TAauHO
ypaleHo — caMo Ha IOTpeIIHOM MecTy, HelIOCJIeJHO CIIPOBeZIeHO WM HeyckialeHo c
IIPEIU3HUjUM HCKA30M U3 TeJa Pajia.

3a eBeHTyaJITHO MOHOIpadCKO U3Jjalkhe WM HaCTaBaK UCTPAKUBaWA HAjIIOAHUje OU, 1o
OIIEHU OBOT OCBPTa, Oumie cienehe usmene. [IpBo, HaBecTH u3name (JaTyM aKypuparba)
Kembpuuke 6aHKe y3 Bep3Hje Iporpama H, rje je Moryhe, MPUJIOXKUTH IOMUC O3HAKa
QHAJIM3UPAHUX CTPYKTYpa, YUMeE CTATUCTUYKU €0 IOCTaje y IOTIYHOCTU IOHOBJHUB.
Ipyro, nepuHULINjU KIacUuyHe BOJAOHUYHE Be3e Yy JieJly O MUPHUAUHY JO0JAaTH U3PUUUT
reoMeTpHjcKHu Kputepujym. Tpehe, y moriasby 0 HyKJIEMHCKUM 6a3amMa MPpUMeEHUTH (MK
6ap HW3PUYUTO TPOAMCKYTOBATH) YTaoHYy KOPEKIH)Y pacrojieja YIJIOBa M OTBOPEHO
HaBECTU OTPAHUYEIbA MAJUX y30paka, YuMe Ou ce KpUCTIOrpadCKu KpakK 3aK/bydKa O
HeJIMHeapHOCTH 0asa W3jeJHaYnO0 C OCTAJUM IOIVIaB/bUMa. UeTBpPTO, JaTH ONIIITY
IPOIIEHy HECUTYPHOCTH PauYyHCKHUX €HeprHja, IoceOHO 3a Hajcmabuju (OeH3eHCKH)
CUCTEM, U PeJIaTUBHU edeKaT KJIACHYHE BOJIOHMYHE Be3e MCKa3aTu Kao orcer (oko 18—
32%) ymecTo je/iHe 3aO0Kpy:KeHe BpeAHOCTH. [leTo, UCIPaBUTH UYUIEHUYKE OMAIIKe Yy
3aK/bydyKy (OeH3eH-MeTaHOJ, YpaIlWI/IUTO3UH) U VCKJIAAUTH QopMmysianuje ¢
MIPEIU3HUJUM MCKA3MMa U3 Tejla pajia, a HAyYHH arapar IPOYUCTUTHU Off YIBOCTPYUEHHX
jeqVHUIIA U CJIOBHUX OMAIIKM y HMMEHHMa U JOINyHUTH cajip:kaj Ouorpadujom u
npwiozuMma. Illecto, paaw mNperaegHOCTH AONPUHOCA, HU3PUYUTO HAZHAYUTH 110
IIOTJIaB/hHIMA /1A CY 3aCHOBAaHA HA 00jaB/hbeHUM PaZIOBHMAa ayTopa.

V3 Ty BpCTy pefakiiyje — Koja y HajBeheM Jiesly He Tpaskd HOBO HCTPaKUBaH€ HETO
HaBOheme OHOTra INTO je Beh YUYMI€HO U JOCJIETHO CIIPOBOl)€Hhe COMCTBEHOT METOJICKOT
CTaHZlap/la — Paj] 0CTaje Bpe/laH U yHoTpebOJbUB JIOMPUHOC, YMjU OU HaAJIa3W U MPUCTYII
HMMaJIH IITa 1a KaXKy U CTPYIHOM YuTaoIy u3BaH yke reme C-H/O uHTepakiuja.

JIureparypa

IIpeamer ocBpra

BespkoBuh, Jyman K., KeanmHo-xemujcko u xkpucmanozpagpcko ucnumusare C-H/O
UHMepaxKyuja apomMamuvHux moaexyaa [JoxkTopcka aucepramnujal. Xemujcku ¢pakyaTeT
YuuBepsuteta y beorpaay, 2014. HammonasHu perno3utopujym auceprainuja y Cpouju
(HaP/IyC), https://nardus.mpn.gov.rs/handle/123456789/5901.

Pedepar Komucwuje o onenu gokropcke aucepranuje lymana K. BesbkoBuha, Xemujcku
(dakynrer YauBepsurera y beorpany, 2. jyH 2014.



JeduHUnMja 1 TEPMUHOJIOTHja BOJIOHUYHE Be3e

Arunan, E.; u cap. Definition of the hydrogen bond (IUPAC Recommendations 2011). Pure
Appl. Chem. 2011, 83 (8), 1637—-1641. DOI 10.1351/PAC-REC-10-01-02.

Arunan, E.; u cap. Defining the hydrogen bond: An account (IUPAC Technical Report).
Pure Appl. Chem. 2011, 83 (8), 1619—1636. DOI 10.1351/PAC-REP-10-01-01.

MeTom0/I0THja aHA/IN3€ KPUCTAJTHUX CTPYKTypa M IpopavyHa

Kroon, J.; Kanters, J. A. Non-linearity of hydrogen bonds in molecular crystals. Nature
1974, 248, 667—-669. DOI 10.1038/248667a0.

Taylor, R.; Kennard, O. Crystallographic evidence for the existence of C-H:--O, C-H:--N
and C—H:--Cl hydrogen bonds. J. Am. Chem. Soc. 1982, 104 (19), 5063—5070. DOI
10.1021/ja00383a012.

Boys, S. F.; Bernardi, F. The calculation of small molecular interactions by the differences
of separate total energies. Some procedures with reduced errors. Mol. Phys. 1970, 19 (4),
553—566. DOI 10.1080/00268977000101561.

van Duijneveldt, F. B.; van Duijneveldt-van de Rijdt, J. G. C. M.; van Lenthe, J. H. State of
the Art in Counterpoise Theory. Chem. Rev. 1994, 94 (7), 1873-1885. DOI
10.1021/cro0031a007.

Allen, F. H. The Cambridge Structural Database: a quarter of a million crystal structures
and rising. Acta Crystallogr. B 2002, 58, 380—388. DOI 10.1107/S0108768102003890.

Jensen, F. Introduction to Computational Chemistry, 2. ussa.; Wiley: Chichester, 2007.
ISBN 978-0-470-01187-4.

Cramer, C. J. Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2. u3p.;
Wiley: Chichester, 2004. ISBN 978-0-470-09182-1.
JeauHuie, 3anyvc 1 HAYYHHU amapart

Bureau International des Poids et Mesures. The International System of Units (SI), 8.
uzza.; BIPM: Sevres, 2006 (T. 5.3.4).

Coghill, A. M.; Garson, L. R., yp. The ACS Style Guide: Effective Communication of
Scientific Information, 3. uza.; ACS/OUP: Washington, DC, 2006. ISBN 978-0-8412-
3999-9.

IIpasonuc cpnckoza je3ukxka, U3MemHEeHO U JIONyHheHo udzame; Maruna cprcka: Hosu Can,
2010 (ITemukan, M.; Jepkosuh, J.; ITmkypuna, M.).



HN3Bopu 3a unmeHuile (mpe maja 2014)

Kumler, W. D. The Effect of the Hydrogen Bond on the Dielectric Constants and Boiling
Points of Organic Liquids. J. Am. Chem. Soc. 1935, 57, 600-605. DOI
10.1021/ja01307a002.

Gordy, W. Spectroscopic Evidence of Hydrogen Bonds: Chloroform and Bromoform in
Donor Solvents. J. Chem. Phys. 1939, 7, 163—166.

dopMaTHU OKBHP TOKTOPCKUX cTyauja (Ba:xkehu Ha pok)

[IpaBUJIHUK O JOKTOPCKUM CTyJMjaMa KoOje OpraHusyje U H3BOAU YHUBEP3UTET Y
Beorpany; Cenat Yb, 24.02.2010; ,Isaciuk Yuupepsuteta y beorpaay“ Op. 155,
22.03.2010 (u11. 20).

YuauBep3uteT y beorpaay. Ob6aBe3Hu Ae0BH U OOJHK JOKTOpcKe auceprtaruje (,Illta
JIOKTOPCKA JAucepTainyja Mopa /[Ja CcafpXku'; ,YIyTcTBA 3a OOJIMKOBame JOKTOPCKE
nucepranuje”), Bepsuja Baxkeha 2011-2014.



