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Zamoljeni smo daza potrebe Centra recenziramo rukopis monografije "Moleky,Iskct

'm,ocl,el'iran,je" autora Svetlane Markovi(, i Zorana Markovi6a. Nakon Sto smo pregledali

rukopis, podnosimo slede6i

TAJ
Rul<-opis Svetlane r Zorana Markovi6 odnosi se na modeliranje hemijskih po.java

pomo6u metoda kvantne teori,je, uz ekstenzlnu primenu radunara. Bez obzira Sto

su fizicki i matematicki temelji kvantne hemije postavljeni pre bezmalo sto godina,

proraduni na konkretnim i za hemiju interesantnim sistemima poslati su moguii re-

lativno nedavno, kada su se pojavili dovoljno brzi i svima dostupni radunari, i kada

su napisani odgovara.ju6i, hemidarima prilagodeni, softverski paketi. Dana^s se ova

mlacla, grana nauke naziva "ko'm,pjrherska he'm,z1a" ili - kao ito su autori ucinili -
"m'ctleku,lsko 'm'ctclel'iranje". Ova naudna disciplina je danas u velikom usponu, tim
pre Sto se pomo6u nje mogu istraZivati hemijski problemi u slu6ajevima kada su

laboratorijslia ispitivanja preskupa, nepraktidna ili nemogu6a. I(ao Sto autori kaZu u

rivoclrr: Moleku,Iskct m,ocleli,ran,le objedi,njuje teo'njske m,etocle z kom,plrt,tersku, tehn,,iky,,

te dr,za.inrra 'modele he'm'|jskr,h r,nterakci,ja, r, s'rm,ul'n"a ponaian.je hemr,.jsk2h s,tste,ma -
rn,ctleku,la i h e,mnj sk,i,h reakct j a.

Sa odu5evljenjem konstatujemo da su ovo dvoje autola, koji obavljuju naudna

istraZivanja u oblasti molehulskog mocleliranja na svetskom nivou, sacla pripremili

monografi,ju o ovo,j temi na naSem iezihu. Kolilio .1e nama poznato, na naSem.jeziku

ne posto.ji ni5ta slidno "Moleku,lsko,m,'m,ocJel,iran,ju,,, Svetlane i Zorana Markovid.

Knjiga "Moleku,Isko m'ocJel'iranje" ima305 stranai graclivo 1njoj je pocleljeno na

osam poglavlja: 1. PovrSina potencr.lalne energije, 2. Teorijski modeli, 3. Graflcki
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modeli, 4. optim tzac4a geometrije, 5. vibracione frekvencije i termohemijslre velidine'

6. Reakcione energije, z. Ravnotezne konformacije, 8. Simuliranje hemijskih spektara

pomo6u softvera za molekulsko modeliranje. Slede dva priloga: 1' Fizicke konstante

i konverzioni faktori, i 2. Grdki alfabet. Na kraju se nalazi spisak od preko 130 citi-

ranih knjiga i ra,clova, i incleks. N,fnogi ocl citiranih raciova jesrr- raciovi sa,mih autora,

objavljeni u renomiranim naudnim dasopisima'

po naSem misljenju) monografij a, " Molekulsko modelr,ranje"

je jeclno kapitalno delo, jedinstrreno u Srbiji (u r znalno Sire) .

Autorima smo skrenuri paznju na potrebu nekih manjih modifikacija, sto su oni

ucinili. '

lmaju6i u vidu sve navedeno, predlaZemo da centar za naudnoistraZiva.ki rad

Srpske akademije nauka i umetnosti i univerziteta u Kragujevcu monografiiu " Mctleku'l'

sko mod.eliranje,, objavi u okviru svoje izdavadke delatnosti' Nema sumnje da 6e se

ova knjiga koristiti kao udZbenik kako na kragujevadkom tak-o i na drugim univetzite-

tima u Srbiii, a mogu6e i izvan Srbiie'

U Kragujevcu' 6' febmara2012'
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