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Yuusepsurer y beorpany

dakyJTer 32 PU3HIKY XeMHJy
HACTABHO-HAYYHOM BERY ®AKVYJITETA 3A ®PU3NYKY XEMUJTY

IIpenmer: U3BemTaj KOMHCHje 3a OIEHY W oa0paHy ypaheHe ITOKTOpCKE IucepTaiuje

Kagauaara macrep gusnkoxemuuyapa Mapka Mutuha

Onnykom HacraBHo-HayuyHor Beha @akynrera 3a ¢u3uuky xemujy, ca VII penosne
cemnuiie onapxkane 15. jyna 2020. ronmuHe, IMEHOBAaHU CMO 32 WIAHOBE KOMHCH]jE 3a OILEHY U
onOpaHy ypaleHe IOKTOpCKE IucepTanuje KaHauaata macrepa ¢uzumkoxemuuapa Mapka
Murunha, nox nacnoBoMm: IIpoyyaBame Penep-TesepoBor edekra y BHIIEATOMCKHM
JIMHEAPHUM MOJIEKYJIMMA IPUMEHOM BapHujalloHe MeToje.

Wspana nokropcke aumcepraiyje TMOJ HABEACHUM HACIOBOM OJ00peHa je OJUTYKOM
HacraBHo-Hayunor Beha ca I penoBHe cennuue ox 11. okrobpa 2018. rogune. Ha ocHoBy Te
oJutyke, Behe Hayunux oGsacTu npupoJHUX Hayka YHuBep3urtera y beorpany je, Ha cBojoj XIX
cenHund on 25. okroOpa 2018. roauHe, Aamo carfiacHOCT Ja C€ MPUXBATH MpPEIJIokKeHa TeMa
JIOKTOPCKE JHCepTalnje.

Ha ocHoBy nperiiea u aHajinse JOKTOPCKE AucepTalrje KaHAuaaTa, KOMUCH)a MOJHOCH

HacraBHo-HayuHoM Behy ®DakynTera 3a pu3nuky xeMujy YHuBep3utera y beorpany cnenehu

MN3BELITAJ

A. Ilpuka3 cagp:kaja JOKTOpPCKe Aucepranmje
JlokTopcka nucepranvja kanaunata Mapka Mwurtuha, mactep QuMkoxemuuapa, je
Harcana Ha 100 cTpaHa KyIaHOT TEKCTa, y CKJIaay ca YIYTCTBOM 3a OOJIMKOBaKE TOKTOPCKE

nuceptanuje YHauBep3uteta y beorpany. loktopcka mucepramuja caapxu cieieha moriassba:



VYBox (mect ctpana), OCHOBe KBaHTHOXEeMH]CKOT pauyHa (14 ctpana), Perep-Tenepos edekar y
JUHEapHUM BHUIIEATOMCKHM MOJIEKYJIMMa ca MpPOU3BOJFHUM Opojem jesrapa (21 crpana),
Pesynratu u nuckycuja (41 crpana), 3akibydak (Tpu crpane), Jlureparypa (118 mureparypuux
HaBojaa, cemaM cTtpaHa) u Ilpwnosu (cemam crpana). Kanaumar je y3 TEKCT JTOKTOpPCKE
aucepTanyje npuiokno buorpadujy (jemHa crpaHa) W M3jaBe IPOMHMCAHE IMPaBHIMMA
Yuusep3uteta y beorpany. JlokTopcka aucepranmja caapku yKymHo 31 ciuKy (Tpu CIIUKe Cy U3
nocrojehe muTepatype, a 28 ciuka mpeacTaBibajy OpruHaiHe pesynrare kanauaara) u 10 Tabena
(cBe Tabere mpeCcTaBbajy OPrUHAIHE Pe3yNTaTe KaHAUIaTa).

VY mornaBby YBOJA, KOje ce€ cacToju OJ TpU LieauHe, MpBo je ommcad Penep-Tenepos
edekar u mpobiieMaTHKa MCTOT KOJ BUIIEATOMCKHX JIMHEApHUX Mousiekyna. [IpencraBibenu cy
MPETXOAHN PE3YITATH UCTPAKUBAA Y OBOj 00JIACTH. Y IPYroM eIy OMHUCAH je MPeaMET U IUJb
UCTPaXMBama, Ka0 W 3Ha4a] M aKTyeITHOCT mpolieMaThke HcTpakuBama Penep-TenepoBor
edekTa KOJA BUIICATOMCKUX JIMHEApHUX Mosekyna. Ha kpajy, mar je cnmcak HaydyHHUX pajoBa
KaHJIUJaTa KOjU Cy MPOUCTEKIIN U3 TOKTOPCKE TUCepTaIyje.

[TornaBsbe OcHOBe KBAHTHOXEMMjCKOT payyHa cacToju ce oja JeBer nenuHa. OBo
MIOTJIaBJbE CaJp>KU OCHOBHE KOHIIENITE KBAaHTHO-XEMHJCKMX METOJa Koje Cy KopumiheHe y
IoKTopckoj auceprauuju. [IpBe aBe nenune onHoce ce Ha lllpenunrepoBy jenHaunny u bopH-
OmnenxajMepoBy ampokcumanujy. Y Tpehoj LEeTHMHM je YKpaTKO ONHCaHa BapHjallMOHAa METOoJa
KOja TpeicTaB/ba OCHOBY 32 BehWHY KBaHTHO-XEMH]CKHX METO/a, a Takol)e M MEeTo/1a U3 HAClIOBa
JIOKTOPCKE JHCepTallrje Koja je MpUMEHhEeHa 3a pelllaBamke BUOPOHCKOT mpobiema. UeTBpTu U
NeTH JIeo ojaHoce ce Ha XapTpu-DokoBy METOJy U MOjaM €JIEeKTPOHCKE Kopenauuje, peaom. Y
LIECTO] LEIUHU ONHCaHe Cy jenaHopedepeHTHE MeTojAe Koje Cy KopHulllheHe Y JIOKTOPCKO]
JFCepTalnju, KOHKPETHO METO/A CHperHyTux kinactepa. Kopumhene BumepedepeHTHE METOE
ONMCaHEe Cy Yy CeAMOM Jely, KOHKPETHO MeTOoJa CaMoycarjallleHOT II0Jhba Ca BHIIE
koHurypaumja, CASSCF merona u BulepedepeHTHa METOAa MHTEpakluje KoHQurypamuja.
Ocma U JeBera LieNMHE OJHOCE ca Ha 0a3He CKynoBe KopHIIheHe y MPEeTXOJHO MOMEHYTHUM
MeTOo[aMa ¥ Ha TI0jaM eKCIUTUIIMTHO KOPETHCAHUX METOA, PEIOM.

[TornaBise Penep-TeinepoB edekar y JIMHEapHUM BHIIEATOMCKHM MOJIEKYJIHMA ca
NpPoON3BO/LHMM OpojeM je3rapa cacToju ce U3 ocaM IleluHa. Y OBOM IIOIJIaBy JETajbHO je
onucaH Mojen koju je kopuuthen 3a onuc Penep-Teneposor edekra. IlpBa nenuna ogHocu ce

MOJIETTHM XaMUJITOHHU)aH KOjH je KOpHUIINeH U CBe allpOKCUMAallK]je KOje Cy PUMEHhEeHE MPUINKOM



n3BOhema M3paza 3a MOJETHH XaMWJITOHHjaH Yy KPHBOJIMHUJCKMM YHYTpAIllbUM caBHjajyhum
KoopauHatama. Hapenmna tpu nena pasmartpajy ¢GopMy eIeKTPOHCKHX Oa3HMX (yHKIH]ja
(amujabarcka, nujabarcka W JMHEapHa 0a3a) KOje ce MOTY KOPUCTUTH, HBHXOBE MPETHOCTH U
MaHe Ha JaJbH OMKC BUOPOHCKOT TpodiieMa. Y meToM Jely IMpuKa3aHo je u3Boheme mapamerpa
Tpancompanmje (yrao t) amujabarckux y amjabarcke (QyHKIMje, Ka0 M HeaaujadaTCKuX
MaTPUYHUX €JIeMEHaTa, y CIyd4ajy MOJEKyja ca Mpou3BOJBHUM OpojeM jesrapa. Ilocnenme Tpu
LIeJTMHE OJHOCE ce Ha BUOpamuoHe Oa3He (yHKIMje M KBaHTHE OpojeBe, ONMUC BapHjallHOHOT
MIPUCTYTIA 32 pelIaBamke BHOPOHCKOT npodiiemMa, u opehuBame HEOMXOIHUX TapaMeTapa MoJiena
u3 ab initio paduyHa.

[Tornasibe Pe3yaTaTu m AuMCKycHja ce cacTOjU U3 YETUPH Jieyia. Y MPBOj LEIHHU JIAT je
OIUC U CTPYKTypa pauyyHapCKOI IMporpama 3a BapHjallMOHO pavyyHame BHOPOHCKOT CIIEKTpa Y
CJIy4ajy MOJICKYJla ca MPOU3BOJEHUM OpojeM je3rapa, TMHEApHOM PaBHOTS)KHOM I€OMETPH]OM, Y
I1 eneKTpOHCKHM CTambMMa M IPOHW3BOJbHE CIIUHCKE MYITHUIUIETHOCTH. llporpam je Hammcan y
nporpamMckoMm jesuky Python 3. Jlpyra nenuHa oOyxBaTa NpHKa3 pe3yirara M IUCKYCH]Y
pa3sMaTpaHuX YETBOPOATOMCKHX MOJIEKYIIA y JOKTOPCKOj aucepranuju, moaexymd CoHy™ u C,S,
y X I, €JIEKTPOHCKUM cTamkbuMa. Y TpeheM M uYeTBpPTOM Jelly NpUKa3aHU Cy pe3yjaTH U
JMCKycHja pasmarpaHux meromarckux (Momekyn Cs y X “IT, €IeKTPOHCKOM CTamy) H
IIECTOATMCKIX MoJIeKy1a (Monekyl Cg v X “I1, elIeKTPOHCKOM CTarby), PEIOM.

[Tornarspe 3ak/byuak cyMupa pe3yiTaTe U 3aKJbydke HCTpakuBama 00yxBaheHuX OBOM
JTOKTOPCKOM JAHcepTanyjoM. Y moriasiby JluTepaTrypa HaBeneHe cy nutupaHe pedepeHue mo

penocieny BUXOBOT M0jaBJbUBAKA.

Bb. Onuc pe3yjarara 1o0KTOpCKe AncepTanuje

[Ipeamer uctpaxkuBama y 0BOj JOKTOPCKO] aucepranuju je Penep-TenepoB edexart kox
MOJIEKyJla ca BHUIIE Ol TpHu je3rpa y Il eleKTpOHCKMM CTamkbuMa W JMHEAPHOM PaBHOTEKHOM
reoOMeTpHjoM. Y IpOrpamcKoj je3uky Python 3 TOKTOpaH] je HamMcao Mporpam 3a BapujallioOHO
pauyHame HUCKO-€HEpreTCKUX BHOPOHCKHMX HMBOA KOjU C€ MOXE MPUMEHHMTH Ha MOJIEKYJe ca
NPOU3BOJBHUM OpojeM je3rapa, JIMHEApHOM PpaBHOTEXKHOM reoMmeTpujoM, Il erexTpoHCKUM
CTamkUMa U IPOM3BOJHHOM CITMHCKOM MYJITHILICTHOIINY.

Tectupana je MOy3MaHOCT pENaTHBHO jEAHOCTABHOT MOJENIa 3a TpeTupame Penep-

TCHCpOBOP C(I)CI(TE[ KOI YCTBOPOATOMCKHX MOJICKYJId, Ha MIPUMCPY X ZHu CJICKTPOHCKOT' CTamka



C,H," mopehemem ca eKCIUIMIMTHO ab initio W3pauyHAaTUM HeaaujabaTCKUM MaTpUUHHUM
eneMeHTAMa. J[01aTHO, MOY3JAaHOCT MOJENia je TeCTHpaHa U PavyyHAmEeM HHCKO-CHEPreTCKOT
BUOpoHCKOr criektpa Mosekyiaa CoHy' y X I, eJIEKTPOHCKOM CTamy U pe3ysiTaTH cy ynopehenu
ca JJOCTYITHUM €KCIIEPUMEHTAIHUM I0IallMa.

Kopumhewem wmozena 3a Tperupame Penep-TenepoBor edekra Koa MOJEKyda ca
IPOM3BOJGHEM OpojeM jesrapa, BapHjalMOHO Cy H3padyHaTH BHOpPOHCKH HuBoum y X ‘Il
eJIEKTPOHCKOM cTamy Mosiekyna C,S, . [lokazaHo je na mocroju penaTtuBHO jak Penep-Tenepos
edekar kKo trans-caBujajyhux MooBa, mToO JOBOIM JI0 Iemama modyhenux capujajyhux mMomoBa
Ha Hekoinuko kommnoHeHaTta. Ca gapyre crtpane, Penep-TenepoB edekar y cis-caBujajyhum
MOJIOBMMA je& MPaKTHYHO 3aHeMapibHB. [l0OMjeHM pe3yiTaTH Cy TNPUMEHCHU 3a aCUTHAIU]Y
Tpaka y CIeKTpYy JOOHjCHOM JaCepCKH HHIYKOBAaHOM (DITyOpECICHIIN]OM, KOje paHuje HUCY Oue
acurHupane. Jlasbe, U3padyHaro je 11a je CiuH-OpOUTHO Lenamke OCHOBHOT €JIEKTPOHCKOT CTama

-1
Ha JIBE KOMIIOHEHTE OKO 253 cm

, ITO je Omo pasnor 3a kiacupukKalrjy BUOPOHCKUX HUBOA Y
pa3MuuTe CHHH-OPOMTHE EJEKTPOHCKE KOMIIOHEHTe, Ipema XyHJOBOM ciydajy a). Kako
MIOCTOjH PENIATHBHO J00pO ciarame M3padyyHaTHX BHOPOHCKHMX HHMBOA Ca EKCIIEPUMEHTAITHHM
pesynratuma, onuc caBujajyhux BuOparuja u 100MjeH BUOPOHCKH CIIEKTap y OBOj JOKTOPCKO]
IHCEpTalUju MOXKe OUTH O]l KOPUCTHU JaJbeM EKCIIEPUMEHTAIHUM HCTPAKUBabUMa U ICTCKINjU
OBOT' MOJIEKYJIa.

[Ipoydena cy npecenama NOTEHIM]aTHUX TOBPIIN METOATOMCKUX MOJIEKYJIa Ha TIpUMeEpy
Cs~ morekyna y X “TI, eleKTPOHCKOM CTarby. 3a Pa3IHKy OJ] 4eTBOPOATOMCKHIX MOJEKYIa IIe Ce
Tayke IMpeceka jaBibajy MNpH IUIAHAPHUM MM HEIUIAHApHUM TeOMEeTpUjUMa MOJIeKyia, Yy
3aBUcHOCTH 011 Penep-Tenep napamerapa, oBjie ce Ipeceliama MOTeHIMjaIHUX MOBPILY jaBJbajy
W TIpH TUTAHApaHUM W TIPU HEIUTaHApHUM reoMeTpujama. Jlajke, y cCilydajy TEeTOaTOMCKHX
MOJICKYyJIa WM MOJIEKyJia ca BHUIIE je3rapa, MoJjiokaje mpeceka Huje Moryhe jeaHOCTaBHO
OJIPEIIMTH Kao KOJ YeTBOPOATOMCKHUX MoJieKyaa. Mojen 3a Tpetupame Penep-Teneposor edexra
OpPUMEHEH j€ Yy BapujalioHOM (GopMalu3My MpBH MNYT 3a pauyHame HHUCKO-€HEpreTCKO
BUOPOHCKHX HHUBOA TIETOATOMCKOT MOJIEKyia. Pe3yiaratu BapHjanmnoHOT padyHa yropeheHu cy
pesyaTaTuMa TepTypOaIMOHOT padyyHa W YTBPHEHO je penatuBHO 100po ciarame. [loceban
3Ha4aj BapHjallMOHOI MPUCTYNA je Taj ITO ce KopulihemeM nperypOalroHe Teopuje He MOTy
JNOOMTH HUBOM 3a CBaky Moryhy komOuHanMjy BHOpalMOHMXO KBAaHTHHMX OpojeBa, IOK

BapHjallMOHU IPUCTYl oMoryhaBa pauyyHame CBUX BUOPOHCKUX HHMBOA OJ] HHTEpEca.



N3pauyHat cy HHCKO-CHEpreTcku BHOpPOHCKM HHBOM Mojekyma Ce y X I,
CJIEKTPOHCKOM CTamy MPUMEHOM BapHjallMOHOT IOCTYIIAK M MoOjejia 3a TpeTupame Penep-
TenepoBor edekra MpUKa3aHOT y OBOj JOKTOPCKO] nucepranvju. Bapujanmono noOujeHu
pe3yaTatu cy y Jo0poM ciaramy ca pe3yiaTaThiMa MPOHMCTEKINX W3 MepTypOaluoHe TeopHje.
Melytum, kako nepTypOarmoHu MpUcTyn oMoryhasa padyyHame camo ojapeheHuX KoMOuHaluja
BHOpaAIMOHUX KBAaHTHUX OpoOjeBa, BapHjallMOHM METOJ HaM Jaje MOTyhHOCT J1a u3padyyHaMo CBE
BHOPOHCKE HUBOE O] MHTepeca. Mako je mpuMemeHr MOJIEN PEJIATUBHO jeTHOCTaBaH, MOJIET /1aje
penaTUBHO J100pe pe3yaTare, ako Cce OTPaHWYMMO Ha HUCKO-EHEPreTCKH Je0 BHOPOHCKOT
cnekrpa. Tperupame Penep-TenepoBor edekra y Moiekyna ca BUIIE O]l TPU je3rpa Ouio Ou
BeoMa Temko Ha Behem HHBOY coductukamnuje. MelhyTum, udecto je ciydaj, TIeJaHO ca
CTaHOBHILIA EKCIIEPUMEHTa, Ja BHOPOHCKM HHMBOHM KOJ MOJIEKyJla ca BHIIE je3rapa (0a TpH)
YVKJBY4yjy caMo jeaH WM JABa caBHjajyha moma. Y Be3u ca THM, BHOpPOHCKH TpoOieM ce

e(beKTI/IBHO CBOJH Ha TPOATOMCKE UJIM YE€TBOPOATOMCKE BPCTC.

B. Ynopeana ananu3a pe3yJiTata J0KTOpPcKe JHCEPTalMje ca MoJaluMa U3 JJuTeparype

Benmuku Opoj monekyna/paaukaiia off 3Ha4aja 3a acTPOXEMH]y, pEaKkihje caropeBamba,
cacTaB M CHEKTPOCKONUjy IIa3Me ucrosbaBajy Penep-TenepoB edekar. ¥V Be3u ca tum, 100po
MI03HABaKkE CIEKTPOCKONCKUX OCOOMHAa OBUX MOJIEKYJICKMX BpCTa j€ OJl BEJIMKOI 3Hauaja 3a
IBUXOBY JETEeKIHU]y y JabopaTopuju, Ija3MaMa M HMHTEPCTENIapHOM IPOCTOpY, LITO
npobnematuky mozenoBama P-T edekra y BHIIEaTOMCKHM JTMHEAPHUM MOJIEKYJIUMa YUHHU H
JlaHac akTyesnaHoM [1].

Penep-TenepoB edekar je Teopujcku mpeaBuheH KoJ TPOATOMCKHUX Mouiekyna 1934.
ronuHe [2], caMO HEKOJIMKO TOJMHA HAKOH OTKpuha 3akoHa (KBaHTHE TEOpHje€) MO KOojuMa ce
aTOMH U MOJIEKYJK ToHamajy. Oko 25 ronuHa KacHHje, eekar je U eKCIePUMEHTAIHO OMaXKeH
[3, 4]. Xepubepr je 1936. rogune [5] 1a0 NpBH €KCIEPUMEHTAIN JI0Ka3 O MocTojamy Penep-
TenepoBor edexra Ko 4eTBOPOATOMCKHUX MoJjiekyia. Teopuja Penep-TenepoBor edekra koa
MOJIEKYJIa KOJH CaJip>Ke BUIIE O] TPH je3rpa 3HATHO j€ KOMIUTMKOBAHHU]a y OJHOCY Ha TPOATOMCKE
MoJieKysie. Y Be3u ca THM, HUje u3HeHalyjyha dumeHulla Aa je MpBU TEOPHJCKU MOJEN 3a
Tpetupame Penep-TenepoBor edekra Kol 4eTBOPOATOMCKUX MOJIEKyJa, o)l cTpaHe llerennna u

Kucenesa [6], mojaBuo ckopo 10 roauHa HakoH XeprioeproBor ekcriepuMeHTanHor oTkpuha.



JIlBe uMmCHUIIE YMHE TEOpH]y W/Wiaum MojenoBambe P-T edexra kom TpoaTOMCKUX
MOJIEKYJIa PENIaTUBHO jJeTHOCTaBHUM: (@) MOJEKyJ MNPUIMKOM CaBHjama 3aapkaBa oapeheny
cUMeTpujy (camo Jojia3u 10 CHUXaBama cuMmerpuje: Doy /Cooy — Coy /Cs ), mTo omoryhasa
MO03HABAKE ACHMITOTCKUX ()OPMHU EJIEKTPOHCKHUX TalacHUX (YHKLHMja 3a IBE KOMIIOHEHTE
€JICKTPOHCKOT CTama; (6) HeaanjabaTCK MaTPUYHH €JIEMEHTH y MaTPHIM XaMUJITOHH]aHa, KOJU
Y3pOKYyjy BHOpPOHCKY CIIpery, Ccy OTeXaHH (akTopuMa Ka JIMHEApPHO] TE€OMETPHjH, IITO
omoryhaBa 51a ce y 1o0poj alpoKCHUMAaIMjH U3padyHajy y 0a3u KOjy YMHE aCUMIITOTCKE opme
eJIEKTPOHCKUX TanacHux ¢ynkuuja [7-9]. Koxg monekyna y 4ymju cactaB yia3w BHILIE Of TPH
je3rpa cuTyaluja je 3HaTHO CJIOKEeHH]a 3aTo mTO HU (@) HU (6) He Baxku. [Ipu mpom3BOJEHUM
reoMeTprjaMa MoOJIEKyJla y OJHOCY Ha JMHEeapHy, MOIIEKYN Mpunana TpuBujanHoj C; rpymnu
cHUMeTpHje Tauke U (n30erHyTa) mpecenama MOTSHIMjaTHUX ITOBPIIH, KOja IPOY3POKYjy BEIHKE
HeaanjabaTcke MaTpUYHE €IIEMEHTE, MOTY IOCTOjaTH NpPH T'eOMETpHjamMa MOJIEKyJa Koje Cy
naneko o nuHeapHe. Jlakie, acuMOTOTCKe (OpMe eIeKTPOHCKUX TalacHUX (YHKIUja HE MOTY
ce O/IpeANTH KOpUIINeHhEeM caMO CUMETpHje, a YaK U Ja Cy aCUMITOTCKe (DYHKIIHje MMOo3HATe He
3Ha4YM J1a OM ce MOTJIe KOPUCTHTHU 33 M3padyHaBame HeaanjabaTCKUX MaTpUYHHX eJieMEeHaTa y
MaTpUIM XaMHJITOHHUjaHa.

[IpBa ab initio cryauja Penep-TenepoBor edexra y 4eTBOPOATOMCKHM MOJEKyIUMa
o0jaBsbeHa je npe 33 roaune [10] (Ilepuh et al.). Ilpuctyn koju je pa3BHjeH 3aCHHUBAO CE HA
HCTUM TIPEeTHOoCTaBKaMa Kao U OprHuHaiHu neprypoaunonu npuctyn Ilerenuna n Kucenesa [6],
Y3€TH Cy y 003Up caMO je3rapHH CTETEeHH CJI000/1e KOju TUPEKTHO AonpuHoce Penep-Teneporom
epexTy. Mozen je naje yHampeheH Tako Ja ce MOrao KOpHCTUCTH Kako 3a Il ernekTpoHcka
CTama, Tako | 3a A crama. [IpuMemeH je Ha pauyHame BUOPOHCKOr criektpa Mojtekyna CoHy ™y
X °T1, enexTpoHCKOM cTamby [11], y3umajyhu y 063up mopes BEGPOHCKE CIPere u CITHH-OPOUTHY
cupery [12]. Kox yerBopoaromMckux MoJekyna (M30ertHyra) npecernama ceé MOTy JaBUTH U IpU
IUTAaHAPHUM U TIpU HeIutaHapHuM reomerpujama [8, 9]. Ilo3umnmja oBux mpeceka je oapeheHa
HYMEpPUUYKUM MapamMeTpuMma KOju Cy aHaJOTHU PeHepoBOM mmapaMeTpy € KOJ TPOaTOMCKHUX
MOJIEKYJIa, OJTHOCHO aKO Cy TIO3HATH OBH IapaMeTpPH TadKe MpeceKa MOTY Ce JIako oJpeanTu [9].
Jlaxie, Ko/ 4eTBOPOATOMCKHMX MOJIEKYyJa, U MOJIEKyJia ca Bullle jesrapa, Penep-Tenepos edekar
npeacTaBjba KoMOuHanMjy kinacuuHor Penep-TenepoBor edekra (koju ce jaBba KOA
TPOATOMCKMX MOJIEKYJIa) W KOHHYHHUX IHpeceKa IOTEHIUjaIHUX TOBPIIM, OJHOCHO JaH-

TenepoBor edekra. Kopumhemem Mopaena 3acHOBaHMX Ha XapMOHHJCKO] ampOKCHUMAlU]H,



MOMEHYTH Jpyrd edekar je TmNpuiaukoM Tpetupama Penep-TenepoBor edekra vy
YEeTBOPOATOMCKHM MOJICKYJIMMa CaKPHBEH U HE MOXKE ce 3ama3uTH. Jlakie, MOJIeln 3a TpeTupame
Penep-TenepoBor edekra y 4eTBOPOATOMCKAM MOJEKYJIMMa j€ MPUMEHUBAaH HE y3uMmajyhu y
0031p TOpe MOMEHYTY CUTYAIH]y, WK Y OIIITEM CIy4ajy He 3Hajyhu 3a mocTojame ucre. Morio
O ce MOCTaBUTH MMUTAE TU1ay3a0MITHOCTH MOJIENa U TOOWjEHHUX pe3yliTara.

Mopaen koju je mipBo pa3suo M. Ilepuh je 3acHOBaH Ha TpaHcopManuju aanjadaTCKUX
EIIEKTPOHCKHX TATAaCHHX (yHKIHM]ja 3a 1Be KommonenTe X 1, crama, y oxrosapajyhe anjaGarcke
tanacHe ¢pyHknuje. Kibydan mapamerap y Mojely jecte yrao Tpanchopmainuje T Koju oapehyje
OpH]jECHTAIH]y MPOCTOPHO-(UKCUpaHe "BEIITauKe paBHU CHUMETpHje", ca 0COOMHOM Ja je jeaHa
anujabarcka eJIeKTPOHCKa TanacHa (YHKIIMja WHBapUjaHTHA, JIOK JApyra Memba 3HaK MPUIHMKOM
pediiekcuje y TOMEHYTO] paBHHU. YTao T je (PYHKIHMja CBUX je3rapHUX KOOpAWHATA. 3a Pa3jIuKy
O]l IoCaaIlibuX UCTpakuBama rae je hopma yrima T onpehuBana maaupektao [13, 14], y oBoj
JOKTOPCKO]j TMCEPTALM]H j&, Y IJbY MPOBEPE TUIay3a0UITHOCTH MOJIEINA, TO 110 MPBU MyT ypaheHo
KopulthemeM eKCIUTMIUTHO ab initio U3pauyHaTUX HealnjadaTCKUX MAaTPUYHUX eJIeMeHaTa, KOjH
onpehyjy dopmy t. [Tokazano je na ce npenpuhama MoJiena 3a OBy BEIMYUHY CIaxXy ca ab initio
pesyararuma. JlogaTHO, MOY31aHOCT MOJENa je TeCTUpaHa M padyyHamheM HHUCKO-CHEepPTreTCKOT
BHOpoHcKor crektpa mouekynta C,H,™ y X “II, emexrporckom cramy. JoGmjena cy moGpa
cllarama ca eKCIIEpUMEHTAIIHUM pe3ynrartuMa [15, 16].

[Iporpam Kkoju je Hammcao MOKTOPAaHI 3a BapHjallMOHM padyH je TpPHMEHEH 3a
BapHjallMOHO payyHamhe HHCKO-CHEPTeTCKOT BUOPOHCKOT CIIEKTpa Y€TBOPOATOMCKOT MOJEKYia
SCCS™ y X’II, eneKTpoHCKOM cCTamy. Pesymarm cy ymopeheHm ca JOCTYMHHM
eKCIepUMEHTAIHUM pe3yaTtatuMa [17] u youeHo je noOpo ciarame. JlonaTHO, MPUMEHOM
noOUjeHNX pe3yniTara acHUTHUpPAHE Cy TpPaKe y CIEKTPY J0OUjeHOM JIaCepPCKU HMHIYKOBAHOM
dbayopecuenimjom [17], a koje paHuje HUCY OMIJIE aCUTHUPAHE.

Hanamme, y JAOKTOpCKOj JucepTaldju MpBH NyT je [poydaBaHa TOIOJIOTHja
MOTEHIIMjaTHUX MTOBPIIU U 3aBHCHOCTH HEaJjadaTCKUX MAaTPUYHUX elleMeHaTa Of KOOpIUHATa
jesrapa KoOJ MOJEKylIa ca MpOH3BOJBHHM OpojeM jesrapa, a mHa npumepy Cs y X ‘Il
EIIEKTPOHCKOM CTamy. 3aMa)XeHo je Jia ce Tpecerama MOTEHIHjaTHIX MOBPIIXA KOJ MOJIEKYJa ca
MIPOM3BOJLHUM OpoOjeM jesrapa jaBibajy M NpH IUIAaHAPHUM U IIPU HETUIAHApHUM reoMeTpHjama, 3a
pa3UKy O]l YeTBOPOATOMCKHX MOJICKYJa TJIe Ce Mpecelarma jaBibajy WU MPH IUTAHAPHUM WA

IIpH HeIJIaHapHUM reoMeTrpHjama [9]. BapujaunoHo je nu3pauyHaT HUCKO-€HEPTeTCKU BUOPOHCKH



CIeKTap | pe3ynratu ynopehenu ca pesynraruma 00HjeHUM NEepTypabUIIMOHOM MeTooM [18],
[P YeMy Cy 3ama)keHa cy Ao0pa ciarama.
[IporpaM je TpUMEHEH W 3a BapHUjallHOHO padyHakE HHUCKO-EHEPTeTCKOT CIIEKTpa
- 2 . .
mecroatoMckor monekyna Cg y X Tl enektpoHckom cramy. JloOujeHo je mobpo ciarame ca

paHUjuM pe3ylTaTuMa Koju cy J00HjeHH nepTypbannoHom Meroaom [19].
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I'. Hayunu paoBu ny0JIMKOBAaHU U3 Pe3y/ITaTa JOKTOPCKe ANcepTaluje

Kangunat Mapko Mutuh je u3 pesynrata JOKTOpCKe aucepraluje o0jaBuo jefaH paa y
BpXyHCKOM MehyyHaponHom uaconucy (M21), nBa paga y uCTakHyTMM MelyHaponHum
yaconucuma (M22) u nBa paga y mehynapogaum vaconucuma (M23). Kanaunar je npsu ayrop

Ha TpH paja.

Panosu y Bpxynckum mel)ynapoaunm yaconucuma (M21):



M. Peri¢, S. Jerosimi¢, M. Miti¢, M. Milovanovi¢, R. Rankovi¢, Underlying theory of a model
for the Renner-Teller effect in tetra-atomic molecules: X 2Hu electronic state of C,H,", The
Journal of Chemical Physics, 142, 174306-14 (2015), doi: 10.1063/1.4919285

PanoBu y ucraknyrum Mmehynapoaaum yaconucuma (M22):

M. Miti¢, R. Rankovi¢, M. Milovanovi¢, S. Jerosimié¢, M. Peri¢, Underlying theory of a model
for the Renner-Teller effect in any-atomic linear molecule on example of X 2Hu electronic state
of Cs , Chemical Physics, 464, 55-68 (2016), doi: 10.1016/j.chemphys.2015.11.002

M. Miti¢, M. Milovanovi¢, R. Rankovi¢, S. Jerosimi¢, M. Peri¢, Topological study of
nonadiabatic effects in I1 electronic states of tetra-atomic molecules, Molecular Physics, 116:19-
20, 2671-2685 (2018), doi: 10.1080/00268976.2018.1445876

PanoBu y mehynapoanum yaconucuma (M23):

M. Mitié, M. Milovanovi¢, R. Rankovi¢, S. Jerosimi¢, M. Peri¢, Variational calculation of the
vibronic spectrum in the X 2Hu electronic state of Cg , Journal of Serbian Chemical Society, 83
(4), 439-448 (2018), doi: 10.2298/JSC171129001M

S. V. Jerosimi¢, M. Lj. Miti¢, M. Z. Milovanovi¢, SCCS radical: Renner-Teller effect and spin-
orbit coupling in the X 2Hu electronic state, Journal of the Serbian Chemical Society, 84 (8), 801-
817 (2019), doi: 10.2298/JSC190401033J

/1. [IpoBepa opruHATHOCTH IOKTOPCKE JHCepTaluje

OpruHagHOCT OBE JOKTOPCKE JUCepTaldje MPOBEPeHa je Ha HAYWH IPOIHUCAH
[IpaBUIHMKOM O MOCTYIKY NMPOBEPE OPTHHATHOCTH JOKTOPCKUX AUCepTalrja Koje ce OpaHe Ha
VYuusepsutery y beorpany (I'macauk YHusepsutera y beorpany, op. 204/22 06. 2018.) [Tomohy
nporpama iThenticate, yTBpheHO je fa KOJIMYMHA MOAylapama TeKcTa u3Hocu 4 %. OBaj creneH
MOYIapHOCTU TOCennla je Kopulihewa TUMMYHUX HU3pa3a KOJU C€ KOPUCTE y pajioBUMa U3
Penep-TenepoBor edekra koje je MyOIMKOBAO JTOKTOPaHJI M KOjU Cy MPOUCTEKIN U3 HEroBe
JHcepTalyje, 3aTUM pe3ylaTaTd y (popMu O3HaKa cTamba U HBHUXOBUX €HEepruja, ommre Gpopmyiie
u3 yBoaHor nena (ump. llpeaunrepoBa jennaunmna, CriejTrepoBa JIeTepMUHAHTa, W3pa3d 3a
TanacHy (YHKIHjy METOJE CHpPErHyTHX KiacTtepa, ckpaheHHIle 3a MeTOoe KOje ce KOpPHCTE,
6aszne ¢Qynkmuje, utn). lllTo ce THYe HajBakHUW]jEr nAelna aucepTaldje KOju je ANCKycHja
pesyiaTara, OCUM ca paJoBHMa JIOKTOpaHIa, HoAydapame ce cpehe u3 aenoBa MOjeAMHUX
¢dopmyna Koju Cy ONUITH U 32 Apyre peHoOMeHe, HIp U3pas3e 3a peAyKoBaHE Mace, maplujaiHe

W3BOJIe, MATPUYHE eJIeMeHTe XaMuiIToHnjana. [loaynapajy ce u nuratu, TM9YHa UMEHA, TTOIalH O
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MEHTOpPHMAa U UHCTUTYIMjaMa, OIIITa MECTa 1 Mmojaiy (u3jaBe 0 ayTOPCTBY M CIMYHO), IITO je y
ckinany ca wianoM 9. IlpaBumnamka. Crora, cmarpamo na je yTBpheHO 1a je ITOKTopcka
aucepranyja kanauaara Mapka Mutuha y mOTIyHOCTH OpTHHAIHA, Kao M Jia Cy y MOTIYHOCTH

3a10BOJbCHA AKaZICMCKa IIpaBUJia HUTHPA:A.

B. 3ak/byuak komucuje

Ha ocnoBy m3noxxenor Komucuja 3akipyuyje fga pe3yaratu kanaunata Mapka Mutuha,
Mactep (usmkoxemuyapa, NpHUKa3aHU Yy OKBUPY JOKTOPCKE MAHCEpTalfje NpeacTaBibajy
OpruHajaH W 3Ha4ajaH JONpHHOC obnactu ¢us3muke xemuje. Kommcuja MO3UTHBHO OlCHYje

JOKTOPCKY qucepTaiujy kanauaata Mapka Mutrha, macrep gusnkoxemudapa, 1oJ; HacIOBOM:

,»lIpoyyaBame Penep-TenepoBor epexra y BULIEATOMCKHUM JUHEAPHUM MOJIEKYJIUMA
NPUMEHOM BapHjalMoOHe MeToae
u npemiake HacraBHo-nayuyHom Behy @akynrera 3a (U3HUKy XeMH]y YHUBEpP3UTETa Y
Beorpany na MOKTOpCKY IucepTanujy IpUXBaTH U 0J00pU HEHY jaBHY 00paHy, yuMme Ou Onmm

HCIIYEBCHU YCJIOBU a KAHAUAAT CTCKHE 3BAKLC JJOKTOP (I)I/I3I/I‘IKOX6MI/IjCKI/IX HayKa.

beorpan, 06.07.2020. Komucuja

np Cranka Jepocumuh, BaupeaHu npodecop

dakynret 3a QU3MUKY XeMH]y, YHUBep3uTeT y beorpany

1p Muxajno Etuncku, Banpeanu npodgecop

dakynreT 3a QU3MUKY XeMH]y, YHUBep3uTeT y beorpany

np Maja I'pynen-IlasnoBuh, penoBuu npogecop

Xemujcku (axynrer, YHUBep3uTeT y beorpany

Ip Munan MusnoBanoBuh, Hay4YHU capagHUK

@daxynTeT 3a UMUKy XeMHjy, YHUBep3uTeT y beorpany
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