Tabena 5.1. Crenudukanyja npeaMeTa Ha CTYIAjCKOM TIporpamMy JOKTOPCKUX CTYIHja

Ha3zus npeamera: CHCKTpOCKOHI/Ija BUIICATOMCKUX MOJICKYJIa

HacraBaunu: Musenko Ilepuh, Panomup Pankosuh

Craryc npeamera: M36opuu

bpoj ECIIB: 10

Yciaos: Hema yciioa

Iwb npeamera
Cruname 3Hama 0 CTPYKTYPH U TEOPHjCKOM IpeABHDamby CIIeKTapa BUIIEATOMCKUX MOJIEKYJa, ca HarjlackoM Ha
cilydajeBe KaJia 10J1a3u 10 HapyliaBama bopH-OnenxajMepoBe alpoKcuMaryje.

Hcxon npeamera
CryneHt Tpeba 1a pasymMe TCOPH]jy BUIICATOMCKUX MOJICKYJa ¥ HAYMH TCOPUjCKOT M3pavuyHABamka CIICKTapa OBUX
MoJieKyna, Koje hie 3aTum ynorpebutu 3a npeapuhame U ACIIHPPOBAKHE CKCICPUMEHTATHUX CIIEKTapa.

Capap:xaj npeqmera

Teopujcka nacmasa

VY okBupy mpeaMera mpexaBaheMo O KBaHTHO-MexaHWukoj (ab initio) meromu 3a onpehuBame CTpPyKType
MOJICKYJIa Ka0 M BHXOBHX crekrapa. OBa TeopHja 3axTeBa MOCTaBJbambe U peliaBame LlpeanHrepose jenHaunHe.
ITopen Momnekyna 4YWjH Ce CHEPreTCKHM HHBOU (CNEKTPOHCKH, BHOPAIIMOHHM W POTALMOHH) MOTY OIPEIUTH
kopuithereM XaMWJITOHHjaHa 3a ciydaj bopH-OmnenxajMepoBe ampokcuMmaije (kaga Hema crpere usmely
pa3IMuUTUX MOJOBa KpeTama) pazmarpaheMo M MoOJEKylie KoJ Kojux mocrtoje copere (Hnp. Penep-Tenepor
edekaT Koj Kora IOCTOjU chpera u3Mel)y €JEeKTPOHCKOT M BHOPAIMOHOT KpeTama WM HIp. CIUH-OpOWUTHA
copera). TakBu CilydajeBd HHCY PYTHHCKH M MPEICTaB/bajy HAydyHH MpoOiieM. Y TakBUM CiIyd4ajeBUMa
oxpeanhemMo npBo oarosapajyhu xamuiartonujan u noctaButu LlpeanHrepoBy jeaHauuHy a 3aTuM je (IPUMEHOM
oxrosapajyher codrBepa) pemraBatu. Kama ogpenmMo eHepruje (HIIp. BHOPOHCKE, Kala IIOCTOJH €JIEKTPOHCKO-
BHOpAIFioHa CIpera) OCHOBHOT M NMOOyheHHX crama Kao W TajacHe (QYHKIHUje, u3pauyHaBalieMo M cmexTpe.
PeasHe crieKTpe BHIEaTOMCKHX MOJIEKYJa KOJ KOJHX IOCTOje CIpere, BPIo je TEHKO ASMH(POBATH U Pa3yMeTH
0e3 TpeTXOAHO ypaljeHOr TEOpHjCKOT THpopadyHa. Y OKBUpPY IHpenmera pgahemo u kpahu OcBpT Ha
eKCIIEPHMEHTAJIHE METOZIE KOje e KOPUCTE y ACTEKIMjH MOJIEKYJICKUX CHEeKTapa.

Ipaxmuuna nacmasa

Kopumihewe codreepckux makera (Orca u Molpro) 3a padyHame CIEKTapa BHIIEATOMCKHUX MOJIEKyIa.
VYnopehuBamwe cnekrapa MolieKyja JOOHjEHUX TEOPHjCKUM IOCTYIKOM Ca OHHMMa KOje Cy €KCIEePHUMEHTAJHO
nobujenu. Pasmarpahemo u *’mpobiem CoH mMosekyna“ Tj. KOMIUICKCHOCT HBEroBe CTPYKTYpeE.
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Bpoj uacoBa akTuBHe HacTaBe | Teopujcka HacTaBa: 5 | Opaxtiuna nacrasa: 2

Mertone u3Bohema HacTaBe
[MpenaBama, TUCKycHje, KOHCYITALMje, CEMHHAPH, Paj ca padyHapuMa.

Onena 3Hama (MakcuMaJIHU Opoj moena 100):
AxTHBHOCT y TOKY npeaBama: 10 noena; Cemunapu: 40 noena, Ycmenu ucnut: 50 noexHa




