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НАСТАВНО-НАУЧНОМ ВЕЋУ ФАКУЛТЕТА ЗА ФИЗИЧКУ ХЕМИЈУ 

 

Предмет: Извештај комисије за оцену и одбрану урађене докторске дисертације 

кандидата мастер физикохемичара Марка Митића 

 Одлуком Наставно-научног већа Факултета за физичку хемију, са VII редовне 

седнице одржане 15. јуна 2020. године, именовани смо за чланове комисије за оцену и 

одбрану урађене докторске дисертације кандидата мастера физикохемичара Марка 

Митића, под насловом: Проучавање Ренер-Телеровог ефекта у вишеатомским 
линеарним молекулима применом варијационе методе. 

 Израда докторске дисертације под наведеним насловом одобрена је одлуком 

Наставно-научног већа са I редовне седнице од 11. октобра 2018. године. На основу те 

одлуке, Веће научних области природних наука Универзитета у Београду је, на својој XIX 

седници од 25. октобра 2018. године, дало сагласност да се прихвати предложена тема 

докторске дисертације.  

 На основу прегледа и анализе докторске дисертације кандидата, комисија подноси 

Наставно-научном већу Факултета за физичку хемију Универзитета у Београду следећи 

 

ИЗВЕШТАЈ 

 

А. Приказ садржаја докторске дисертације 

 Докторска дисертација кандидата Марка Митића, мастер физикохемичара, је 

написана на 100 страна куцаног текста, у складу са Упутством за обликовање докторске 

дисертације Универзитета у Београду. Докторска дисертација садржи следећа поглавља: 
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Увод (шест страна), Основе квантнохемијског рачуна (14 страна), Ренер-Телеров ефекат у 

линеарним вишеатомским молекулима са произвољним бројем језгара (21 страна), 

Резултати и дискусија (41 страна), Закључак (три стране), Литература (118 литературних 

навода, седам страна) и Прилози (седам страна). Кандидат је уз текст докторске 

дисертације приложио Биографију (једна страна) и изјаве прописане правилима 

Универзитета у Београду. Докторска дисертација садржи укупно 31 слику (три слике су из 

постојеће литературе, а 28 слика представљају оргиналне резултате кандидата) и 10 табела 

(све табеле представљају оргиналне резултате кандидата). 

У поглављу Увод, које се састоји од три целине, прво је описан Ренер-Телеров 

ефекат и проблематика истог код вишеатомских линеарних молекула. Представљени су 

претходни резултати истраживања у овој области. У другом делу описан је предмет и циљ 

истраживања, као и значај и актуелност проблематике истраживања Ренер-Телеровог 

ефекта код вишеатомских линеарних молекула. На крају, дат је списак научних радова 

кандидата који су проистекли из докторске дисертације. 

Поглавље Основе квантнохемијског рачуна састоји се од девет целина. Ово 

поглавље садржи основне концепте квантно-хемијских метода које су коришћене у 

докторској дисертацији. Прве две целине односе се на Шредингерову једначину и Борн-

Опенхајмерову апроксимацију. У трећој целини је укратко описана варијациона метода 

која представља основу за већину квантно-хемијских метода, а такође и метода из наслова 

докторске дисертације која је примењена за решавање вибронског проблема. Четврти и 

пети део односе се на Хартри-Фокову методу и појам електронске корелације, редом. У 

шестој целини описане су једнореферентне методе које су коришћене у докторској 

дисертацији, конкретно метода спрегнутих кластера. Коришћене вишереферентне методе 

описане су у седмом делу, конкретно метода самоусаглашеног поља са више 

конфигурација, CASSCF метода и вишереферентна метода интеракције конфигурација. 

Осма и девета целине односе са на базне скупове коришћене у претходно поменутим 

методама и на појам експлицитно корелисаних метода, редом. 

Поглавље Ренер-Телеров ефекат у линеарним вишеатомским молекулима са 

произвољним бројем језгара састоји се из осам целина. У овом поглаву детаљно је 

описан модел који је коришћен за опис Ренер-Телеровог ефекта. Прва целина односи се 

моделни хамилтонијан који је коришћен и све апроксимације које су примењене приликом 
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извођења израза за моделни хамилтонијан у криволинијским унутрашњим савијајућим 

координатама. Наредна три дела разматрају форму електронских базних функција 

(адијабатска, дијабатска и линеарна база) које се могу користити, њихове предности и 

мане на даљи опис вибронског проблема. У петом делу приказано је извођење параметра 

трансфомрације (угао 𝜏) адијабатских у дијабатске функције, као и неадијабатских 

матричних елемената, у случају молекула са произвољним бројем језгара. Последње три 

целине односе се на вибрационе базне функције и квантне бројеве, опис варијационог 

приступа за решавање вибронског проблема, и одређивање неопходних параметара модела 

из ab initio рачуна.  

Поглавље Резултати и дискусија се састоји из четири дела. У првој целини дат је 

опис и структура рачунарског програма за варијационо рачунање вибронског спектра у 

случају молекула са произвољним броjем jезгара, линеарном равнотежном геометриjом, у 

Π електронским стањима и произвољне спинске мултиплетности. Програм је написан у 

програмском језику Python 3. Друга целина обухвата приказ резултата и дискусију 

разматраних четвороатомских молекула у докторској дисертацији, молекули C2H2
+
 и C2S2

– 

у X 
2Πu електронским стањима. У трећем и четвртом делу приказани су резулати и 

дискусија разматраних петоматских (молекул C5
– у X 

2Πu електронском стањy) и 

шестоатмских молекула (молекул C6
– у X 

2Πu електронском стањy), редом. 

Поглавље Закључак сумира резултате и закључке истраживања обухваћених овом 

докторском дисертацијом. У поглављу Литература наведене су цитиране референце по 

редоследу њиховог појављивања. 

 

Б. Опис резултата докторске дисертације 

Предмет истраживања у овој докторској дисертацији је Ренер-Телеров ефекат код 

молекула са више од три jезгра у Π електронским стањима и линеарном равнотежном 

геометриjом. У програмскоj jезику Python 3 докторанд је написао програм за вариjационо 

рачунање ниско-енергетских вибронских нивоа коjи се може применити на молекуле са 

произвољним броjем jезгара, линеарном равнотежном геометриjом, Π електронским 

стањима и произвољном спинском мултиплетношћу.  

Tестирана jе поузданост релативно jедноставног модела за третирање Ренер-

Телеровог ефекта код четвороатомских молекула, на примеру X 
2Πu електронског стања 
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C2H2
+
 поређењем са експлицитно ab initio израчунатим неадиjабатским матричним 

елементима. Додатно, поузданост модела jе тестирана и рачунањем ниско-енергетског 

вибронског спектра молекула C2H2
+
 у X 

2Πu електронском стању и резултати су упоређени 

са доступним експерименталним подацима. 

Коришћењем модела за третирање Ренер-Телеровог ефекта код молекула са 

произвољним броjем jезгара, вариjационо су израчунати вибронски нивои у X 
2Πu 

електронском стању молекула C2S2
−
 . Показано jе да постоjи релативно jак Ренер-Телеров 

ефекат код trans-савиjаjућих модова, што доводи до цепања побуђених савиjаjућих модова 

на неколико компонената. Са друге стране, Ренер-Телеров ефекат у cis-савиjаjућим 

модовима jе практично занемарљив. Добиjени резултати су примењени за асигнациjу 

трака у спектру добиjеном ласерски индукованом флуоресценциjом, коjе раниjе нису биле 

асигниране. Даље, израчунато jе да jе спин-орбитно цепање основног електронског стања 

на две компоненте око 253 cm−1
 , што jе био разлог за класификациjу вибронских нивоа у 

различите спин-орбитне електронске компоненте, према Хундовом случају а). Како 

постоjи релативно добро слагање израчунатих вибронских нивоа са експерименталним 

резултатима, опис савиjаjућих вибрациjа и добиjени вибронски спектар у овоj докторскоj 

дисертациjи може бити од користи даљем експерименталним истраживањима и детекциjи 

овог молекула. 

Проучена су пресецања потенциjалних површи петоатомских молекула на примеру 

C5
−
 молекула у X 

2Πu електронском стању. За разлику од четвороатомских молекула где се 

тачке пресека jављаjу при планарним или непланарним геометриjима молекула, у 

зависности од Ренер-Телер параметара, овде се пресецања потенциjалних површи jављаjу 

и при планараним и при непланарним геометриjама. Даље, у случаjу петоатомских 

молекула или молекула са више jезгара, положаjе пресека ниjе могуће jедноставно 

одредити као код четвороатомских молекула. Модел за третирање Ренер-Телеровог ефекта 

примењен jе у вариjационом формализму први пут за рачунање ниско-енергетско 

вибронских нивоа петоатомског молекула. Резултати вариjационог рачуна упоређени су 

резултатима пертурбационог рачуна и утврђено jе релативно добро слагање. Посебан 

значаj вариjационог приступа jе таj што се коришћењем претурбационе теориjе не могу 

добити нивои за сваку могућу комбинациjу вибрационихо квантних броjева, док 

вариjациони приступ омогућава рачунање свих вибронских нивоа од интереса. 
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Израчунати су ниско-енергетски вибронски нивои молекула C6
−
 у X 

2Πu 

електронском стању применом вариjационог поступак и модела за третирање Ренер-

Телеровог ефекта приказаног у овоj докторскоj дисертацији. Вариjационо добиjени 

резултати су у добром слагању са резултатима проистеклих из пертурбационе теориjе. 

Међутим, како пертурбациони приступ омогућава рачунање само одређених комбинациjа 

вибрационих квантних броjева, вариjациони метод нам даjе могућност да израчунамо све 

вибронске нивое од интереса. Иако jе примењени модел релативно jедноставан, модел даjе 

релативно добре резултате, ако се ограничимо на ниско-енергетски део вибронског 

спектра. Третирање Ренер-Телеровог ефекта у молекула са више од три jезгра било би 

веома тешко на већем нивоу софистикациjе. Међутим, често jе случаj, гледано са 

становиша експеримента, да вибронски нивои код молекула са више jезгара (од три) 

укључуjу само jедан или два савиjаjућа мода. У вези са тим, вибронски проблем се 

ефективно своди на троатомске или четвороатомске врсте. 

 

В. Упоредна анализа резултата докторске дисертације са подацима из литературе 

Велики броj молекула/радикала од значаjа за астрохемиjу, реакциjе сагоревања, 

састав и спектроскопиjу плазме испољаваjу Ренер-Телеров ефекат. У вези са тим, добро 

познавање спектроскопских особина ових молекулских врста jе од великог значаjа за 

њихову детекциjу у лабораториjи, плазмама и интерстеларном простору, што 

проблематику моделовања Р-Т ефекта у вишеатомским линеарним молекулима чини и 

данас актуелном [1]. 

 Ренер-Телеров ефекат jе теориjски предвиђен код троатомских молекула 1934. 

године [2], само неколико година након открића закона (квантне теориjе) по коjима се 

атоми и молекули понашаjу. Око 25 година касниjе, ефекат jе и експериментално опажен 

[3, 4]. Херцберг jе 1936. године [5] дао први експериментали доказ о постоjању Ренер-

Телеровог ефекта код четвороатомских молекула. Теориja Ренер-Телеровог ефекта код 

молекула коjи садрже више од три jезгра знатно jе компликованиjа у односу на троатомске 

молекуле. У вези са тим, ниjе изненађуjућа чињеница да jе први теориjски модел за 

третирање Ренер-Телеровог ефекта код четвороатомских молекула, од стране Петелина и 

Киселева [6], поjавио скоро 10 година након Херцберговог експерименталног открића. 



6 

 

 Две чињенице чине теориjу и/или моделовање Р-Т ефекта код троатомских 

молекула релативно jедноставним: (a) молекул приликом савиjања задржава одређену 

симетриjу (само долази до снижавања симетриjе: D∞h /C∞v → C2v /CS ), што омогућава 

познавање асимптотских форми електронских таласних функциjа за две компоненте 

електронског стања; (б) неадиjабатски матрични елементи у матрици хамилтониjана, коjи 

узрокуjу вибронску спрегу, су отежани факторима ка линеарноj геометриjи, што 

омогућава да се у доброj апроксимациjи израчунаjу у бази коjу чине асимптотске форме 

електронских таласних функциjа [7-9]. Код молекула у чиjи састав улази више од три 

jезгра ситуациjа jе знатно сложениjа зато што ни (a) ни (б) не важи. При произвољним 

геометриjама молекула у односу на линеарну, молекул припада тривиjалноj C1 групи 

симетриjе тачке и (избегнута) пресецања потенциjалних површи, коjа проузрокуjу велике 

неадиjабатске матричне елементе, могу постоjати при геометриjама молекула коjе су 

далеко од линеарне. Дакле, асимптотске форме електронских таласних функциjа не могу 

се одредити коришћењем само симетриjе, а чак и да су асимптотске функциjе познате не 

значи да би се могле користити за израчунавање неадиjабатских матричних елемената у 

матрици хамилтониjана.  

Прва ab initio студиjа Ренер-Телеровог ефекта у четвороатомским молекулима 

обjављена jе пре 33 године [10] (Перић et al.). Приступ коjи jе развиjен заснивао се на 

истим претпоставкама као и оргинални пертурбациони приступ Петелина и Киселева [6], 

узети су у обзир само jезгарни степени слободе коjи директно доприносе Ренер-Телеровом 

ефекту. Модел jе даље унапређен тако да се могао користисти како за Π електронска 

стања, тако и за ∆ стања. Примењен jе на рачунање вибронског спектра молекула C2H2
+
 у 

X 
2Πu електронском стању [11], узимаjући у обзир поред вибронске спреге и спин-орбитну 

спрегу [12]. Kод четвороатомских молекула (избегнута) пресецања се могу jавити и при 

планарним и при непланарним геометриjама [8, 9]. Позициjа ових пресека jе одређена 

нумеричким параметрима коjи су аналогни Ренеровом параметру ε код троатомских 

молекула, односно ако су познати ови параметри тачке пресека могу се лако одредити [9]. 

Дакле, код четвороатомских молекула, и молекула са више jезгара, Ренер-Телеров ефекат 

представља комбинациjу класичног Ренер-Телеровог ефекта (коjи се jавља код 

троатомских молекула) и коничних пресека потенциjалних површи, односно Jан-

Телеровог ефекта. Коришћењем модела заснованих на хармониjскоj апроксимациjи, 
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поменути други ефекат jе приликом третирања Ренер-Телеровог ефекта у 

четвороатомским молекулима сакривен и не може се запазити. Дакле, модел за третирање 

Ренер-Телеровог ефекта у четвороатомским молекулима jе примењиван не узимаjући у 

обзир горе поменуту ситуациjу, или у општем случаjу не знаjући за постоjање исте. Могло 

би се поставити питање плаузабилности модела и добиjених резултата. 

Модел који је прво развио М. Перић jе заснован на трансформациjи адиjабатских 

електронских таласних функциjа за две компоненте X 
2Πu стања, у одговараjуће диjабатске 

таласне функциjе. Кључан параметар у моделу jесте угао трансформациjе τ коjи одређуjе 

ориjентациjу просторно-фиксиране "вештачке равни симетриjе", са особином да jе jедна 

адиjабатска електронска таласна функциjа инвариjантна, док друга мења знак приликом 

рефлексиjе у поменутоj равни. Угао τ jе функциjа свих jезгарних координата. За разлику 

од досадашњих истраживања где jе форма угла τ одређивана индиректно [13, 14], у овоj 

докторскоj дисертациjи jе, у циљу провере плаузабилности модела, то по први пут урађено 

коришћењем експлицитно ab initio израчунатих неадиjабатских матричних елемената, коjи 

одређуjу форму τ. Показано jе да се предвиђања модела за ову величину слажу са ab initio 

резултатима. Додатно, поузданост модела jе тестирана и рачунањем ниско-енергетског 

вибронског спектра молекула C2H2
+
 у X 

2Πu електронском стању. Добијена су добра 

слагања са експерименталним резултатима [15, 16]. 

Програм који је написао докторанд за варијациони рачун је примењен за 

варијационо рачунање ниско-енергетског вибронског спектра четвороатомског молекула 

SCCS
−
 у X

2Πu електронском стању. Резулати су упоређени са доступним 

експерименталним резултатима [17] и уочено је добро слагање. Додатно, применом 

добијених резултата асигниране су траке у спектру добијеном ласерски индукованом 

флуоресценцијом [17], а које раније нису биле асигниране. 

Надаље, у докторској дисертацији први пут је проучавана топологиjа 

потенциjалних површи и зависности неадиjабатских матричних елемената од координата 

jезгара код молекула са произвољним броjем jезгара, а на примеру C5
−
 у X 

2Πu 

електронском стању. Запажено је да се пресецања потенцијалних површи код молекула са 

произвољним бројем језгара јављају и при планарним и при непланарним геометријама, за 

разлику од четвороатомских молекула где се пресецања јављају или при планарним или 

при непланарним геометријама [9]. Варијационо је израчунат ниско-енергетски вибронски 
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спектар и резултати упоређени са резултатима добијеним пертурабиционом методом [18], 

при чему су запажена су добра слагања. 

Програм је примењен и за варијационо рачунање ниско-енергетског спектра 

шестоатомског молекула C6
−
 у X 

2Πu електронском стању. Добијено је добро слагање са 

ранијим резултатима који су добијени пертурбационом методом [19]. 
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[19] M. Perić, R. Ranković, S. Jerosimić, Renner-Teller effect in six-atomic molecules: Ab initio 

investigation of the vibronic spectrum of C6
−
, Chemical Physics, 344, 35–51 (2008). 
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 Кандидат Марко Митић је из резултата докторске дисертације објавио један рад у 

врхунском међународном часопису (М21), два рада у истакнутим међународним 

часописима (М22) и два рада у међународним часописима (М23). Кандидат је први аутор 

на три рада. 
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M. Perić, S. Jerosimić, M. Mitić, M. Milovanović, R. Ranković, Underlying theory of a model 
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, The 

Journal of Chemical Physics, 142, 174306-14 (2015), doi: 10.1063/1.4919285 

Радови у истакнутим међународним часописима (М22): 

M. Mitić, R. Ranković, M. Milovanović, S. Jerosimić, M. Perić, Underlying theory of a model 

for the Renner-Teller effect in any-atomic linear molecule on example of X 
2Πu electronic state 

of C5
−
, Chemical Physics, 464, 55-68 (2016), doi: 10.1016/j.chemphys.2015.11.002 

M. Mitić, M. Milovanović, R. Ranković, S. Jerosimić, M. Perić, Topological study of 
nonadiabatic effects in Π electronic states of tetra-atomic molecules, Molecular Physics, 116:19-

20, 2671-2685 (2018), doi: 10.1080/00268976.2018.1445876 

Радови у међународним часописима (М23): 

M. Mitić, M. Milovanović, R. Ranković, S. Jerosimić, M. Perić, Variational calculation of the 

vibronic spectrum in the X 
2Πu electronic state of C6

−
, Journal of Serbian Chemical Society, 83 

(4), 439-448 (2018), doi: 10.2298/JSC171129001M  

S. V. Jerosimić, M. Lj. Mitić, M. Z. Milovanović, SCCS−
 radical: Renner-Teller effect and spin-

orbit coupling in the X 
2Πu electronic state, Journal of the Serbian Chemical Society, 84 (8), 801-

817 (2019), doi: 10.2298/JSC190401033J 

 

Д. Провера оргиналности докторске дисертације 

 Оргиналност ове докторске дисертације проверена је на начин прописан 

Правилником о поступку провере оргиналности докторских дисертација које се бране на 

Универзитету у Београду (Гласник Универзитета у Београду, бр. 204/22 06. 2018.) Помоћу 

програма iThenticate, утврђено је да количина подударања текста износи 4 %. Овај степен 

подударности последица је коришћења типичних израза који се користе у радовима из 

Ренер-Телеровог ефекта које је публиковао докторанд и који су проистекли из његове 

дисертације, затим резултати у форми ознака стања и њихових енергија, опште формуле 

из уводног дела (нпр. Шредингерова једначина, Слејтерова детерминанта, изрази за 

таласну функцију методе спрегнутих кластера, скраћенице за методе које се користе, 

базне функције, итд). Што се тиче најважнијег дела дисертације који је дискусија 

резултата, осим са радовима докторанда, подударање се среће из делова појединих 

формула који су општи и за друге феномене, нпр изразе за редуковане масе, парцијалне 

изводе, матричне елементе хамилтонијана. Подударају се и цитати, лична имена, подаци о 

http://dx.doi.org/10.1063/1.4919285
http://dx.doi.org/10.1016/j.chemphys.2015.11.002
https://doi.org/10.1080/00268976.2018.1445876
https://doi.org/10.2298/JSC171129001M
https://doi.org/10.2298/JSC190401033J
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менторима и институцијама, општа места и подаци (изјаве о ауторству и слично), што је у 

складу са чланом 9. Правилника. Стога, сматрамо да је утврђено да је докторска 

дисертација кандидата Марка Митића у потпуности оргинална, као и да су у потпуности 

задовољена академска правила цитирања. 
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