HACTABHO-HAYYHOM BELY
INPUPOJHO-MATEMATHYKOI' ®AKYJITETA
Y KPAT'YJEBIY

[Tpenmer: M3Berraj KoMucHje 3a OLEHy U 0f0paHy NOKTOpcke aucepranuje CBeriiane

Jepemmuh.

Ha cenuumm HacraBHo-HayuHor Beha IIpmpoaHo-maremaruukor dakysrera y
Kparyjesiyy, oapxxanoj 28. 12. 2011. romune (6poj 1050/XI-1), ompehenu cmo y
KOMHCH]Y 32 TIOJHOIIEHE M3BelTaja o YypaheHo] JOKTOPCKOj aucepTalidjyd TIOJ
HACJIOBOM:

LIPUJIOT IO3HABAIBY EJIEKTPOHCKUX OCOBHUHA
MMOJUBEH30-AHEJINPAHUX KOHJYT'OBAHUX MOJIEKYJIA*
kagaugara Ceeryane Jepemuh.

Ceernana Jepemuh je mogHena pyKoOmHC CBOje JOKTOPCKE IUcCEpTalyje
HacraBro-nayuynoM Behy IlpupomHo-mareMaTukor ¢akyinTeTa Ha OLEeHy. Mu cMo
nperieand pyKomue, Jald cBoje cyrectuje HakoH uera je Cpersiana Jepemuh ynena
cBe IOTpeOHEe KOpeKIMje W Ha OCHOBY Tora mnogHocuMo HacraBHo-HayuHom Behy

[TpupomHo-MaTteMaTHakor ¢akyiareray Kparyjesuy cienehu

U3BEIIITAJ

1. 3uHavaj u JONPHHOC JOKTOPCKE AHCEpTANHje

[ToNUIMKINYHA KOHjyroBaHu MoJieKyau (y Koje chajgajy ¥ OeH3eHOMIHU

YIJLOBOJIOHHMIIM) CY y TEOPHjCKO] OPraHCKOj XeMHUjH HajBUIIE IPOYYaBaHA jeUmberba. Y



celaMIeCeTHM M 0CaM/IeCeTUM TOMHAMA TIPOIILIOT BeKa pa3pal)eHo je XeKOIMKO TeopHja
Koje onucyjy u npeasubajy Qpusuuke 1 XeMujcke 0coGUHE 0BUX jeumesa. OBe Teopuje,
Ha OBaj WIM OHa] HA4WH, 3aCHMBA)y ce Ha KeKyleoBMM CTpyKTypama, W aHAIH30OM
Kekyneosux cTpykTypa Jonase g0 oaropapajyhux sakipyuaka. [Ipe HEKOJIMKO rojuHa,
HCTPaXWBAyKa Ipyna KOjoOM je PyKOBOJMO MEHTOp OBE [JHCEpTallhje YOuMIa je Ja ce
NprIMKOM OeH30-aHeNaluje HeKMX GEH3eHOMIHIX YIJbOBOJOHHUKA jaBibajy eeKTH Koju
ce He Mory obGjacHutd KeKyneoBMM CTpyKTypama M KOjU IIPOTHBpede OHOME IITO
nocrojehe Teopuje npensubajy. To je mpeu myTa oTkpuBeHo 2004. romuHe y ciIydajy
OeH3o-aHenaUMpaHnX TIEPUIEHa, allk Ce TO TaJa CXBaTA0 BHUINE KA0 KypHO3UTET a He
Kao npBa MaHubecTanuja jeaHor HoBor omnmreaxeher npasuwia. 3HaTHO KacHuje, 2009.
TOJIUHE, aHAIOTHU e(eKTU OTKPUBEHH Cy KO JepHBara aleHadTuieHa u QuyopaHTeHa,
¥ Taja je MOCTAo JacHO Jia Ce pajd O jeJHO] HOBOj U WIMPOKO pPaclpOCTPAaEeHOj
(pusnuxo-xemujckoj nojapu. Hacrasipajyhin oBa mcTpaxuBama (Koja Cy HM3NOXKEHA Y
HEJIaBHO 01I0pameHoj JOKTOpcKoj aucepranuju Jenene Byphesuh), sagarak CBeTiane
Jepemuh je 610 1a Ha mTO je Moryhe IMpoj KIacH KOHjyroOBaHUX jeJMF-CHha UCIINTA U
IpOBepH yTHHAj OeH30-aHenanuje. YKOMMKO OM ce MOKa3aio [a youeHe MpPaBHIHOCTH
BaKe KOJ CBUX NOJMOEH30-aHEIMPaHUX KOHjYTOBaHUX jelUmbeHa, Taja Ou ce He caMo
YCTAHOBHJIO jeJIHO HOBO YHHMBEP3aJIHO XEMHUjCKO NPABHIIO (HAMEPHO HE yIOTPe6IhaBamMo
ped "3aKoH"), HEr0 — MITO CMAaTpamMo BAKHHJUM — MOKa3ajo O ce Ja HEKe IMIHPOKO
npuxBaheHe XeMHjCKe TEOpHje HHCY CacBUM MCIpPEBHE H Ja e, y Haj00JheM Cydajy,
Mopajy pesuauparu. Pesynratu mo kojux je gomuia CBeriana Jepemmh, u xoju cy
USJIOXKEHH y H-EHO) JOKTOPCKOj IHUCEPTAlHjH, y BEIMKO MepH Cy NOTBpAMIA Halla
OYEKHBamba.

Y yBoay AucepTaluje U3I0KEHH Cy OCHOBH XeMHjCKe TeopHje rpadopa.

Y ApyroM mornasjby AMCEPTAlMjE USIMKEHA je TeOpHja LMKIMYHE KOHjyrauuje
OasupaHa Ha €HEPreTCKUM €(peKTUMa MOjeJUHHX NpcTeHoBa. ONMCaHM Cy M JPYTH
CaBPEMEHH IPUCTYIIH OBOj NMpOOIEMAaTHIM, T0ceOHO OHU 3aCHOBAHM Ha EIeKTPOHCKOM
canpixkajy npcreHosa. Manoxeno je u panuje otkpuseno [T (phenyl-cyclopentadienyl)
TIpaBUIIo, a (GOPMYJIMCAHO je M HeHO Npoiuupeme HazBaHo [IOP npasuio (phenyl-odd-

membered-ring), WTo je jeaan o OPUrHHAIHUX JONPUHOCA OBE JAUCEPTALH]E.



Y Tpehem mornaeiby ce omucyje TeopHja KOjoM ce objalumasa yTHLa] jeTHOT
pCTeHa Ha IMKIHYHY KOHjyrauyjy apyror mpcreHa. OBa Teopwja je NpUMeHeHa Ha
HEKOJIMKO KJlaca OCH3EHOMHUX YIIhOBOJOHUKA. Behuna pesynrara oBje m3moxeHnx cy
OPHMIMHAIIHU JOTIPUHOCH OBE JUCEpTaLHje.

Y 4eTBpTOM MOITIABJbY Cy NpHKa3aHa HCTPAKUBAKA YCMEpEHA K& KBAHTHTATHB-
HOM MOJeNoBamy yTHlaja OeH3o-aHenaluje Ha UMKIAYHY KOHjyrammjy y IpyruMm
npcreHoBuMa. J0GHBEHN pesynTaTH, nNpHKasaHH y OpojHMM TabellamMa M JujarpammMa,
OpUI'HHAJIHK Cy JOTIPUHOCH OBE [JHCEpTALHjE.

Ha ocHoBy rope HaBeneHor, cmaTpaMo xa OBa JOKTOpCKa JUcepTanyja uMa
BEIMKM JIONPUHOC T03HABAIbY T-€JICKTPOHCKMX OCOOMHA KOHjyrOBaHHX jeMmberba,
HAPOYMTO MONHOCH30-aHENMPaHKX, U Jia 6alla HOBO CBET/IO HA IPUMEHJBUBOCT panHje

opmyIMcaHuX TeopHja 3acHOBaHMX Ha KeKyIeoBUM CTpyKTypama.

2. Ouena OpHrHHAIHOCTH HAYYHOI paja

Y 0BOj JMOKTOPCKOj AMCEPTAUMjU HCIUTAH j€ YTUIA] OeH30-aHenayje Ha T~
eNEKTPOHCKE OCOOMHE MONHUMKIMYHMX KOHjYTOBaHMX jeimmema. Ha OCHOBY
HCTpaXKuBama Koja cy ypahena, yrepheno je:

1. Ilpommpeno je IILIl npaBmio (koje ce mpuMemyje Ha aneHadTWICHE M
ayopantene) u popmymucarno ITOP npasmio (koje ce npumeryje Ha jenumema
Ca HeMPaHUM NPCTEHOM IIPOU3BOJbHE BEMYHMHE).

2. MznoxeHa je jeiHa KOMIUIETHA T€OPHja KOja OMUCYje yTHIIA] AHETHPaHOT npcTeHa
Ha LHKIMYHY KOHjyraugjy y ApyruMm npcreHosuMa. Teopuja je TpuMerHa Ha
Jenumemna aueHaQTUICHCKOT THIIA Ka0 M OEH30-JepHBaTe Tpu(eHuIeHa u
KOpOHEeHa.

3. Paspallen je nuHeapHM MOJEN KOjUM Ce KBAaHTUTATHBHO OIMACYje yTHILIA]
PasIMYATHX HAYMHA M PasIUYMTOr Opoja aHeNalnuja Ha LHUKIMYHY KOHjyTaImjy.
Mogen je onaa npumemeH Ha GeH30-aHeaupane nepusare cieaehnx jeaumema:
aHTpaleH, OueHuIeH, TpudeHuIeH, NeprieH U KopoHeH. HaBeneHu cy csu

HYMEPHYKH II0Jal¥ TOOHjeHN Y OBUM HCTPaKUBamHUMA.




Pesynrati U3 oBe NOKTOpPCKe JucepTauuje Cy BEPH(PUKOBAHM O0jaB/LUBAMmEM Y
00Ky JEBET HAYYHUX PaJIOBA Y YACOIUCUMA Ca UMIIAKT (JaKTOpOM.

U3 cBera HaBeJeHOT ce MOXKE 3aKJbyYMTH JIa je MOJHeTa JOKTOpCKa JUcepTaluja
Ceernane Jepemuh pesyiarar OpUrMHaIHOI HaydHOT paja KaHAW#ata y obIacTH

Teopujcke oprancke xemuje.

3. Ilpernea ocrBapenmx pesyaraTa kaHauaata y ob6aactu Teopmjcke
OpraHcke xemMHuje

Cepernana Jepemmh je 10 caja mocturia BpejiHe pesynrare U3 06nacTd
Teopujcke oprancke xemuje. IlocTurHyTH pesynTaTu wramnanu cy odnuky Beher 6poja
Hay4nux panosa. Iloncehamo na ce xaHmMmaTKuma npe yaaje npesusasa MuaocaB/be-

Buh.

3.1. Cnucak Hay4YHUX pajoBa:

1. L. Gutman, D. Vidovi¢, N. Cmiljanovi¢, S. Milosavljevi¢, S. Radenkovié¢, Graph
energy - A useful molecular structure—descriptor, Indian Journal of Chemistry
42A (2003) 1309-1311.  ISSN: 0376-4710; M23

2. L. Gutman, N. Cmiljanovié, S. Milosavljevi¢, S. Radenkovié, Effect of non-
bonding molecular orbitals on total n-electron energy, Chemical Physics Letters
383 (2004) 171-175.  ISSN: 0009-2614; M22

3. I Gutman, N. Cmiljanovi¢, S. Milosavljevi¢, S. Radenkovié¢, Dependence of total
n-electron energy on the number of non-bonding molecular orbitals, Monatshefte
fiir Chemie 135 (2004) 765-772.  ISSN: 0026-9247; M22

4. I. Gutman, D. Stevanovi¢, S. Radenkovi¢, S. Milosavljevi¢, N. Cmiljanovié,
Dependence of total n-electron energy on large number of non-bonding molecular
orbitals, Journal of the Serbian Chemical Society 69 (2004) 777-782. ISSN:
0352-5139; M23

5. I. Gutman, S. Milosavljevi¢, B. Furtula, N. Cmiljanovié, Relation between
electron and energy contents of hexagons in pericondensed benzenoid
hydrocarbons, Indian Journal of Chemistry 44A (2005) 13-17. ISSN: 0376-
4710; M23

6. I. Gutman, B. Furtula, S. Jeremi¢, N. Turkovi¢, Electron content of rings of fully
benzenoid hydrocarbons, Journal of the Serbian Chemical Society 70 (2005)
1199-1204. ISSN: 0352-5139; M23



7. 1. Gutman, S. Jeremi¢, V. Petrovi¢, Extending the PCP rule, Indian Journal of
Chemistry 48A (2009) 658-662.  ISSN: 0376-4710; M23

8. S. Radenkovi¢, W. Linert, I. Gutman, S. Jeremi¢, Pairwise energy effects of rings
in benzo-annelated perylenes, Indian Journal of Chemistry 48A (2009) 1657-
1661. ISSN: 0376-4710; M23

9. B. Furtula, I. Gutman, S. Jeremi¢, S. Radenkovié, Effect of a ring on cyclic
conjugation in another ring: Applications to acenaphthylene-type polycyclic
conjugated molecules, Journal of the Serbian Chemical Society 75 (2010) 83-90.
ISSN: 0352-5139; M23

10. S. Jeremi¢, S. Radenkovi¢, I. Gutman, Cyclic conjugation in benzo-annelated
triphenylenes, Journal of the Serbian Chemical Society 75 (2010) 943-950.
ISSN: 0352-5139; M23

11. S. Markovié, J. Purdevié, S. Jeremi¢, I. Gutman, Diradical character of some
fluoranthenes, Journal of the Serbian Chemical Society 75 (2010) 1241-1249.
ISSN: 0352-5139; M23

12. A. T. Balaban, J. Purdevi¢, 1. Gutman, S. Jeremié¢, S. Radenkovié, Correlations
between local aromaticity indices of bipartite conjugated hydrocarbons, Journal
of Physical Chemistry A 114 (2010) 5870-5877. ISSN: 1089-5639; M21

13. S. Jeremi¢, S. Radenkovi¢, I. Gutman, Cyclic conjugation in benzo-annelated
coronenes, Macedonian Journal of Chemistry and Chemical Engineering 29
(2010) 63-69. ISSN: 1057-5552; M23

14. I. Gutman, S. Markovi¢, S. Jeremi¢, A case of breakdown of the Kekulé-structure
model, Polycyclic Aromatic Compounds 30 (2010) 240-246.  ISSN: 1040-6638;
M23

15. A. T. Balaban, I. Gutman, S. Jeremi¢, J. Purdevié, Effect of benzo-annelation on
cyclic conjugation, Monatshefte fir Chemie 142 (2011) 53-57. ISSN: 0026-
9247, M22

16. S. Markovi¢, J. Durdevi¢, S. Jeremi¢, I. Gutman, Triplet fluoranthenes:
Aromaticity versus unpaired electrons, Journal of Molecular Modeling 17 (2011)
805-810. ISSN: 1610-2940; M21

4. Onena HenymeHOCTH 00MMa H KBAJIHTETA Y OJHOCY HA NPHjaB/beHy TeMy
O63upoM Ha 3a7aTKe KOju Cy IpeABUNEeHH IIpH Npeyiaramy TEME OBE JOKTOPCKE

JMCepTaLMje CMaTpaMo Aa Cy CBU NpeABUNEHN 3a/JallH Y TOTIYHOCTH OCTBAPCHH.



5. Hayunu pa3y/iTaTH noAHeTe JOKTOPCKe JUCEpTALMje
Hay4nu pe3ynraT nojHere NOKTOPCKE QUCEpTaldje MyOJIUKOBAHU Cy y OOJIHKY

9 (neBeT) Hay4YHUX paJoOBa:
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6. IlpuMer-HBOCT pe3yJITATa Y TEOPHjH H NPAKCH

Pe3yitaTi MOCTUrHYTH y OKBHPY OBE MOKTOPCKE JMCEpTallije IIpE/ICTaBIba]y
pe3ynTaT OpMTMHAIHOT HAy4YHOT pajia KaHauaara y obnactu Teopujcke opraHcke xemuje.
Cmarpamo /2 0Ba JOKTOPCKa JMCEPTAIja MMa BEJIUKH JONPMHOC, H ¢a TEOPUjCKOT U ca

IIPaKTUYHOT CTAHOBUINTA, II03HABaKhY XEMHU]j€ NOJUUHMKIMIHAX KOHjYTOBAHHX jeIUEHha.

7. IIpHMEHBOCT M KOPHCHOCT Pe3yJITATAa Y TEOPHjH M NPAKCH
HocTurayTH pesyinraTu oBe NOKTOPCKE NTHCEpTAllMje MpesCTaBibajy, Mpe CBEra
BEJIMKU HAYYHM JIOTIPUHOC MO3HABakby XEMHj€ MOJULUUKINYHIX KOHjYTOBAHUX je/IUbeha,

aJli HICTOBPEMEHO yKa3yjy Ha MOryhHOCT JaJber paja y oBOj HayyHOj 06IacTH.

8. Haunn npe3eHTHPamba pe3y/iTaTa HAY4HOj jaBHOCTH

Hay4Hy onpuHOC Kao pe3ynraTu 0Be JOKTOPCKE AMCEpTaldje Cy BepUHKOBAHH
o0jaB/bUBambeM y OOIHKY IEBET HAYYHHX PaJ0Ba y YACOMMCHMA CA HMIIAKT (GaKTOPOM.

Hoxropcka aucepranuja HamucaHa je Ha 124 crpane m campxu 57 cimka, 27
Tabena u 46 JjMTepaTypHHMX TojaTaka. Jluceprandja je mojekeHa HAa YBOA
(5-17), Hojam nuxau4ne xoujyrammje (18-48), Ediexar mpcrena Ha muKIHYHY
KOHjyraumjy Apyror mpcrena (49-76), KBaHTHTATHBHM MomeaH 3a yTunaj GeH3o-
aHenaumje (77-114), 3akmwyqak (115-117), Summary (118-120) u JIureparypy (121-
124).

Takobe, pesynraru he OuTH Npe3eHTOBaHM M Ha jaBHO] OAOPaHM JOKTODPCKE
AuCepTallfje HAKOH NPUXBaTamba OBOT M3BEINTaja on cTpade HacrasHo-HayuHor Beha
[Ipupoano-matemaruukor ¢akynarera u CrtpyuHor Beha 3a HpHPOIHO-MAaTEMaTHUKE

Hayke YHuBepsurera y Kparyjesiry.



3AKJb YUY AK

Ioaneru pykomuc nokropcke aucepranuje Ceernane Jepemuh mos HacioBoM
HIPIAJIOT IIO3HABABY EJIEKTPOHCKUX OCOBUHA

IIOJII/IBE?&)-AHEJII/IPAHI/IX KOHJYT'OBAHHUX MOJIEKYJIA

IPEACTaB/ba OPUIMHAJIHM HAy4HU paJ M 3HayajHAa je ca Hay4yHe Tauyke [JIEIMINTA.
Pesynratn oBe JOKTOpCKe JwcepTalyje Cy JOBEIM N0 HOBHX M 3HAYAJHHX CA3HAHA O
ocofvHama MONMIMKINYHAX KOHjyrOBaHHX jelumema. Pesynratd u3 ope JIOKTOpCKE
aucepTanuje Cy BepU(UKOBaHM 00jaB/bHBAKEM Yy OOGIMKY N€BET HAYYHUX pamoBa y
YacOIMICUMa Ca UMIIAKT (aKTOpOM.

CmaTpamo Ja Cy HCIYHmEHH CBM YCIOBM 3a IIPHXBATAH-€ HABEACHE JOKTOPCKE
JIcepTanyje Kao OpHraHaIHOT HayyHor paja. Crora mpemnaxemo HacraBHo-HaydHOM
sehy IIpuponro-maremarnakor daxynrera u Ctpyunom Behy 3a MPHpPOAHO-MaTeMaTHUIKe
Hayke YHuBepsutera y Kparyjesuy na kannumary Ceernanm Jepemuh ozo6pu jaBHY
010paHy 00KmOpCcKe Oucepmayuje 1o HaBeIEHNIM HACIOBOM.

V¥ Kparyjesny, KomMucwuja
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ALecry /

1. [ip UBan I'yrman, (MeHTOp), penoBHu mpodecop
IIpuponno-maremaruaku dakynrer, Kparyjesar

yXa Hay4yHa o6nacT: Pu3nuka xemuja
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2. [lp Jenena Panuh-Tlepuh, pexorru mpodecop
DakynreT 32 QU3UUKY XeMHjy, Beorpan

yKa Hay4yHa o6yacT: ATOMHUCTHKA

[z, VQNX Mm@mﬁi

3. Hp Ceernana Mapxoeuh, penosuu npodecop

[Ipupoano-maremaruuku daxyirer Kparyjeparg
yka HayyHa obnact: ®u3nuka xemuja



