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Moaeaupame HHTEPaKIUje MOBPIUIMHE EeJYJ03HUX MaTepujaJjia ca
CO, ni1azmama

Pe3nme

[{nse ucTpakuBama OBe JOKTOPCKE AMCEPTAIlHje jecTe pa3BOj CUMYJIAIje WHTEPAKIIH]e joHa
TUIa3Me ca MOBPIIMHAMA IIeTYJI03HUX y30paKa OJHOCHO ca MOJICKYJIMMa IMOHaBJhajYhuX MemyI03HuX
CTPYKTypa MOJMMEPHHX JIaHAIla [enysno3e. Y Ty cBpXy moxaenupano je RF racno mpaxmeme, RF
miasma, y armochepu CO, pagHor raca meroaom ,,Yecruna y hemuju* (enrm. ,,PIC*). Hakon Tora
BpuieHe cy Monre Kaprno cumynanmje y umjby H3pauyHaBama Op3MHE CTBapama jOHA Y
MpUKaToHOo] obnaTu. IloToM je pa3BUjeH padyyHApCKH KOJ KOjUM C€ MOJCIMpa MHTEpPaKIHja joHa
ia3me, oxpeheHor nena npukaroane 00J1acT, ca MOBPLIIMHOM IENyJI03HUX y30paka. Cumynupana
WHTEpakiyja oMoryhaBa Ham na 3a oapeheHe ynazHe mapamerpe AoOujeMo mojaTtke o Opojy
PACKHHYTHX XEMHjCKHX Be€3a Of UHTEpeca.

[ToueTHO MOTNIaB/bE MCTPAKUBAKHA OBE JUCEPTAIMje 00yXBara JieTajbaH TEOPHUjCKU TPUKa3
TUIa3Ma Iporeca KOju OJpXkKaBajy TaCHO NMPaXIEHe, BPJIO BaXKHY MPUKATOIHY 00JacT y MOTiIery
TPETUPama IETYI03HUX y30paKa Kao U CIIEKTPOCKOIICKE METO/IE 32 aHAIN3Y TPETHUPAHHUX Y30pakKa.

VY HapenHuM TorNIaBJbuMa onucane cy kopuuihene meroxe (,PIC“ u Monte Kapio merona)
ca o0jallIkemeM YIOTPEOJbCHUX TEXHUKA M (U3UYKHX 3aKOHMTOCTH Ha KOjUMa CY 3aCHOBAHE.
3aTUM je Tpe/ICTaBJbeH HOB padyyHApPCKH KOJ KOJUM CE€ MOJEIUpa WHTEpAKIUja y MuJby n00ujama
KEJbEHE XEMH]CKE CTPYKTYpPHE ITPOMEHE LIETYJIO3HUX y30paKa.

VY mocienmeM MOIIaBiby W3JIOKEHH Cy pe3yartatd nobujenu: monenupamem CO, (RF)
wiazme meroaoM ,,PIC*, Monte Kapiio MmeTogoM u pa3BujeHOM CUMYIAIjOM UHTEPAKIH]E.

Takohe, nmata je u eKkcmepuMeHTalTHa BepudUKaIMja H3BPIICHUX CHUMYJAlja Koje
npenBubajy oapeheHu creneH mMpoMeHa MOBPIIMHCKHUX CTPYKTypa IJIa3MOM TPETHUPAHUX y30paka.
AHanu3a eKCIepUMEHTATHO TPETUPAHUX LEeNylo3HuX y3opaka RF mmasmom m3spuena je FTIR
METOZIOM KOjOM ce MACHTU(UKYje MpOLIeHAT TpaHCMHUCHje MH(PALPBEHOr 3pavyerma y 3aBUCHOCTU
0J1 eKCTIEPIMEHTAITHO MTPUMEIHEHE CHAre Hallajarma.

Kibyune peun: monenupame miasme, CO; rac, RF mnasma, ,,Yectuma y henuju, mpukatoau naj
MOTEHIM]jaja, IJla3Ma-JOHH, IIeTYJI03HE CTPYKType, KoedwurujeHT Op3mHe TmoOyhuBama u
JOHU3aIM]e, HHIYKOBAaH IUIOJIHA MOMEHT, PACKHUIakhe TTOTUMEPHHUX JIaHAIa
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Modelling the surface interaction of cellulosic materials with CO,
plasmas

Abstract

This doctoral dissertation's research aims to develop a simulation of the plasma-ion
interaction with the surfaces of cellulose samples, in other words, with the molecules of repeating
cellulose structures of cellulose polymer chains. For this purpose, the RF gas discharge, RF plasma,
was modelled in the atmosphere of CO, working gas using the "Particle in cell” method. After that,
Monte Carlo simulations were performed in order to calculate the rate of ion formation in the near-
cathode region. Afterwards a computer code has been developed to model the interaction of plasma
ions, a certain part of the near-cathode area, with the surface of cellulose samples.
The simulated interaction allows us to obtain some broken chemical bonds of interest for certain
input parameters.

The initial research chapter of this dissertation includes a detailed theoretical description of
the plasma processes that maintain the gas discharge, the very important near-cathode area in terms
of the treatment of cellulose samples as well as spectroscopic methods for the analysis of treated
samples.

The following chapters describe the methods used ("PIC" and the Monte Carlo method) with
an explanation of the techniques utilized and the physical laws on which they are based. Then, a
new computer code has been presented by which the interaction coud be modeled in order to obtain
the desired chemical structural change of cellulose samples.

The last chapter presents the results obtained: by modelling the CO, (RF) plasma using the
"Particle in the Cell" method, then by the Monte Carlo method, and results obtained by the
developed interaction simulation.

Also, experimental verification of the performed simulations, which predict a certain degree
of changes in the surface structures of plasma-treated samples, is given. Analysis of experimentally
treated cellulosic samples with RF plasma has been performed using the FTIR method, which
identifies the percentage of infrared radiation transmission depending on the experimentally applied
power supply.

Key words: plasma modelling, CO, gas, RF plasma, "Particle in a cell”, near-cathode potential
drop, plasma-ions, cellulose structures, excitation and ionization rate coefficient, induced dipole
moment, breaking of polymer chains

Scientific field: Physics
Research area: Applied Physics
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YBoa

HcTpaxxuBamwa y norieqy KOMIJYTEpCKOT MOJENHpama IUla3Me Kao HPHUMEHHBOI TacHOT
Npaxmema JaThpajy jour of mojoBuHe 20. Beka ca TEHACHIMJOM KOHCTAHTHOT YCaBpIIaBamba.
IIpoy4aBama y norsiey Mojenupama UMajy 3a LUJb KOMIIJYTEPCKH CUMYJIMpaHy IU1a3My koja he
OUTH HAJIPUOIDKHUJH MOJIEN PEaTHOI TaCHOT MPaXIEeHmha ca TEeXKHOM Ka HACATHOM MOJEIY.
TaxkBoM KpajmeM LUJby MPETX0J€ MHOIE NOTEIIKOhe MMOouYeBIIM O]l Tora Jia je Imjia3Ma JeIMMUYHO
JOHHM30BaH Tac KOjHu je BPJIO CIIOKEH CHCTEM KaKo y Morieay OpojHUX BpcTa KOHCTUTYEHAaTa Tako U
mUxoBe MehycoOHe WHTepakiyje Koja je cama mo cebm moceOHa 00JacT Koja 3axTeBa IyHY
uctpaxnupadyky nocsehenoct. C 003UpoM Ha CBE arclekTe MOMEHYTHX H3a30Ba y PavyyHapCKOM
KOy MoOJleipama KOpPUCTe ce ojpeheHe anpoKCUMaluje Y BHUIY KOMIJYTEPCKMX YeCTHLA Kao
MpeJICTaBHUKA CBAKE BPCTE TUIa3Ma KOHCTUTYEHATa YHje KpeTame U Mel)ycoOHa MHTepaKiuja, Kao U
MHTEpaKiyja ca MOBpIIMHAMA Yy HEMIOCPEJHOM KOHTAKTY, yJIa3u Y JIOMEH IUIa3Ma MOJEIIUPaba.

Heperko je Benukn W3a30B  (U3WYKU JIOOWTH JKEJbEHE TMOJATKE HM3BOhCHEM
1a00paTOpUjCKUX EKCIIepUMEHaTa MHJIyKOBama IUla3Me He 3aHeMapyjyhu 4umeHuIy Ja ce
MOJICIIUPAEM CBAKAKO CMambyje ymorpeba pecypca HEONXOJHUX 3a M3BONEH-E eKCIieprMeHaTa y
HUJbY J00Mjarkba ONTUMAIHUX YCJIOBa 3a o0pajy Marepujana. Kommjyrepcko Moaenupame npyxa u
HOBAa Ca3Halka O HAYMHY IMOHAIama oApeheHMX mapamerapa (U3HMKE IUIa3Me MO 3aJaTHM
yCIOBMMA YHMME C€ MOXXE IOCTMNM ONTUMHM30BAaHUjAa EKCIEPUMEHTAJHA alulMKauuja vy
nabopatopujckumM ycimoBuma. Monenupame CO; 1U1a3Mu y OKBHPY MCTPAXKHBaHa OBE JTOKTOPCKE
JycepTalyje BpIeHo je MeTooM ,,Uectuna y henuju* (eurin. ,,Particle in cell®).

Y TOM KOHTEKCTY jelaH OJ HaJUHTEPECAHTHHUJUX TacoBa [JaHAIbUIE Yy HOrjieny
UCTPaXMBamka U HAy4YHUX CTyIHWja IUla3Me U cyaapHUX uHTepakiuja jecre CO; rac 6yayhu na ce
Oeneky KOHCTAHTaH pacT HEroBe KOHIIEHTpaluje y arMocdepu 3emibe MTO JUPEKTHO BOJIU Ka
r7100aJIHOM 3arpeBamy.

C o063upom na CO, rac HacTaje caropeBameM (DOCHITHMX TOpUBa jaBJhba CE TCHJCHIMja Ka
UCTpa)XHBakhy HAUMHA HErOBE KOHBEP3Wje y OOHOBJBHBE H3BOpE CHEPruje (XeMHjCKe) MITO Ou
PE3YATHPATIO CMAaKbEHOM yHOTpeOoM (DOCHUITHUX TOopuBa M omaaameM KoHieHTpanuje CO; raca y
atMocepu 3emibe. IlpunukoM uHAyKOBama Ia3Mme JemaBa ce KoHBep3uja COy Moisekyna
HErOBOM JMCOLMJallMjOM TpU CYAapHO] MHTEPAKLUjU ca €IEKTPOHMMAa KOHCTUTYEHTHMMa T'aCHOT
npaxmema-niasme. [lorpebHa Op3uHa €leKTpOHA 3a TIOMEHYTH Mpollec aucolrjanrje obe3dehyje
XJIaJIHa TJ1a3Ma myTeM BuOparmonx nooyhusama. (Vojnovié et al.2019) Bubparmono mobyhusame
MoJieKyJa OWJo je mpeaMeT W paHujux HucTpaxuBama rpymne (Popari¢ et al.2009) y morneny
onpehuBama KoeduirjeHTa Op3uHe IPEHOCa EHEPTH]E SIEKTPOHA Y OJCYCTBY JIEJIOBaHkha XOMOTE€HOT
MarHeTHOT IM0Jba.

l'acHO mMpakmeme ca eKCTEPHUM areHCOM y BHIY BPEMEHCKH NMPOMEHJBHBOT €JIEKTPUYHOT
noJba (RF) mpakTuuHO je mpuMemuBHje y CBPXY pacKU1amba XeMHUCKUX Be3a IMoJIMMepa KakaB je Ha
pUMep Lenya03Hu Matepujan y nopehewy ca DC nnaszmama. RF uzBopu Hanajama KopHCTe ce 3a
MH/IYKOBalk€ HEPAaBHOTEXKHE XJIQJHE IUIa3Me HHUCKOI NMPHUTHUCKA y LUJby ojapeleHe aruukanuje y
TEXHOJIOIIKOM CMUCITY.

VYClIoBH TacHOT MNpaxmema y IMOorjieay NPUTHCKa M BPEMEHCKOI Tpajamba Ccy Takohe
oBoJbHUJM U eukacHuju y yciaoBuma RF npaxmwema. Haume, moryhe je unaykosatu RF mnazmy
IIPU IPUTHCLIMMA PaJHOT raca BUIIE BpeIHOCTH y oaHocy Ha DC mpaxmeme a KapakTepulle je u
Behn Kkoe(dulMjeHT cyaapHOr mporeca-joHu3anuje. Ca TakBUM NPETHOCTHMA KOPUCTH C€ Y
MOJICNIUpakby KaKo IUIa3Me Tako W MOJAETHpamy HHTEpAKIMje jOHAa HMHIYKOBaHE IUIa3Me U
MOBPIIIMHA IETYJIO3HUX y30paKa (TojJuMepa).

C tuM y Be3u (YHKIMOHATHM MaTepHjalid 3aCHOBAaHM Ha OOHOBJbMBUM OHOpecypcuma U
€KOJIOIIKM TPUXBATJBUBUJUM TIpolleCHMa J00Wjamba TPHUBYKIM Cy 3HAaYajHy MNaXBby KaKo
MHAYCTPH]CKHX TAaKO M HAayYHUX 3ajelHUla JaHaurmuie. Llemyno3a, cTpyKTypHH Marepujail CBHX
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OuJbaka, jecTe Haj3aCTYIJbEHHjH NPUPOAHM M OOHOBJBMBHU IOJUMEP KOME CY CBOjCTBEHE
obchaBajyhe KapakTepUCTHKE y CMHUCIY MEXaHWYKE HW3APKIBUBOCTH, XHUAPODHIHOCTH,
OnoxoMnaTHOMIHOCTH U OuopasrpaasbuBocTu. llynma npBera je M Jajbe HAjBAXHUJU H3BOP
CHPOBHHE 32 CKCTPaxOBame IETYJI03¢ YHji ce BEhMHCKHU J€0 KOPUCTH 3a TMPOHM3BOJGY Manupa U
kaptoHa. (Kosti¢ 2021)

TpenytHr HaumHM 00Opaje NENYIO3HHX MaTepujajia €KOJOIMIKK HUCY HajIpUXBATJBUBUJU
300r HHM3a HETaTMBHHX Mocienuna. MehyTtum, pemaBame €KOJIOMIKUX IMpoOJieMa y TEKCTHIHO]
WHIYCTPUJU HHjE JaK HU Op3 mporec, 300r YMImHEHHUIE Ja CE CACTOJH OJI MPEBHIIE Pa3IMUUTHX
CEKTOpa KOjU KOPUCTE HU3 TOKCUYHUX, OMACHUX WM HEOMOpa3TpaJuBUX jeIU-CHa M MOMONHHX
cpencrasa. IIpomecu kao mro cy 6ojeme, Ipame U 3aBpilHa o0paja MaTepHjana KpylujaaHu Cy
u3Bopu 3arahjema Oam 300r OTHMAAHMX BOJA KOje CTBapajy. Ycieln HaBeJACHUX HETaTHBHOCTU
Tparajio ce 3a HaYMHOM 00pajiec MaTepHujaia KOju He OM MMao TaKBE MOCIICTUIIE 110 OKOJIHMHY. Y TOM
ClIy4ajy HCTpakKMBama Cy MoKasaja Jia je oOpaja menyJo3HuX MaTepujana (mamyk, jJaH, KOHOILbA,
jyTa WTI) HEPaBHOTSIKHUM XJIAJHUM IUIa3MaMa ITPOIEC KOjU CEM Kpajier JKEJbCHOT pe3ylirara
Mo UKOBama HyIU U 00M/be QYHKIIMOHAIHHUX, SKOJIOMIKUX U €KOHOMCKHX mpeanoctu. (Radetic
et al.2007)

[Tpumena muazMoM TpeTHpaHUX IENYJ03HUX MaTepHjaja BeOMa 3aBHCH O]l MOIH(HKAIM]je
MOBPIIMHE y30paKa Kako y (U3NIKOM TaKO M Y XEeMHjCKOM CMHUCITy Oyayhu /a je mocieauia HCTHX
U TpoMeHa ojapeheHHX KapakTepucTuka marepujaia (moBehame XuIpopWIHOCTH, yTHI] Ha
¢du3nuKa cBOjCTBA BllakaHa (ONTUYKA, MEXaHUYKa, €IeKTpUYHa), moBehamwe agxesuje uta). Kako ou
TpEeTUpame IUIa3MOM Yy J1a0OpaTopujCcKoj MPUMEHHM OWiIo ITO epUKACHHUje, y KEJbEHOM CMepy
MomuUKaIKje EeNyJ03HUX Y30paka, y OKBHPY HCTPaKHaBHa OBE JIOKTOPCKE JUCEpTAIlHje
pa3BHjeHa je CEMHKBAaHTHA CHMyJalldja HWHTEpaKIHje IUTa3Me ca TOBPIIMHOM MaTepHjania.
EceHnyjanan 1iyb pa3BujeHOr pauyHAPCKOT KOJa jecTe MpoMeHa (pu3MUKe U XEMHUJCKE CTPYKTYpe
HENYJIO3HUX y30paKa -mamepujaid.

Kommjyrepcka cumynanMja NOMEHYT€ HMHTEpakuMje TMpyxka MoryhHocT yTBphuBama
napamMeTapa MHIYKOBaHE IJIa3Me (CHara W HaloOH Harajama, MPOTOK PaJHOT Taca, KOe(HIIHjeHT
Op3uHE CyJapHUX Ipoleca 3HaYajHUX 32 O/IpKaBabE FACHOT MPAXKIbEHha U TPETUpamhe MaTepujaa)
KOJU Kao pe3yliTar Jajy IMCOIMjalli]y MOJIEKyJia TOJUMEpPHUX JlaHalla OJHOCHO PaCKHIame
KEJbeHUX XEMHJCKUX Be3a. Y 3aBHCHOCTU O] MapaMmeTrapa racHOI Mpaxmbema 100Mja ce oapeheH
MPOIEHAT PACKMHYTHX Be3a IITO MEHa XEMHUJCKY CTPYKTYpY I1a CAMUM THM M OCOOMHE TPETUPAHUX
y30paka nojumepa (1ieayso3e). JOHu HacTajau y MPUKAaTOIHO] 00IacTH I1a3Me, KOjy KapakTepulle
TpaJlMjeHT MOTEHIIM]jala, AeNyjy Ha LENYJIO3HH Y30pakK eJNEeKTPUYHUM IM0JbeM Y3pOoKyjyhu mojaBy
MHJYKOBAHOT TUIOJIHOI MOMEHTa ca IMJbEM JHUCOLMjalllje KEeJbEHOT MOJIeKya LeTyI03HOT
y30pka. Mojenupana TpOMEHa XEMHJCKE CTPYKType IEeNIyJ03HHX MaTepujajia Jiaje JOBOJHHO
MoJlaTaka O yCJIOBMMA I'aCHOT MPaXKiEHha MOTPEOHUX 3a MPUMEHY Y JIabopaTOpUjCKUM yCIOBHMA
KaKo OW ce MPaKTHYHO UCTPETHPAO Y30paK ca YHAIpe. YTBPhEHUM KeJbeHUM HCXO0J0M ojpeheHrM
nyTeM KommjyTepcke cumynamnuje. Llemyno3Hu Makpomosekyn moHaBkajyhux aHxuupo-D-
IIYKO3HUX jeauHuna nose3aHux f — (1 — 4) MIMKO3WAHOM BE30M Kapaktepuury ojpehenn
MO/JICJIHA MOJIEKYJIM 4YHje Cy MHTEep M MHTPa MOJEKYJICKE Be3€ MOJEIMpAHE Y CMUCIY PAaCKUIama.
[ToMeHyTH MOJETHU MOJICKYJIM JaTH Yy morjaBiey pesynrata cy: C-H, C-C, C-O, C-OH, O-H ca
YKJbY4EHOM BHOpAIMjoM TIIyKOITUPAaHO3HOT MpCcTeHa. Pa3BujeHa cumyraiyja npuMemhHiBa je Kako y
YCIIOBHMA JIENIOBarkba BPEMEHCKH 3aBUCHOT RF elekTpryHOT 1oJha Tako M y yCJIOBHMA JEIOBamba
DC enexTpuyHOr 1osba.

MopenupameM TpeTupama I1enyiao3Hux warepujaga CO; mma3Mama packuaajy ce
NPETXOAHO IMOMEHYTE€ XEMHjCKE Be3€e MOJIEKyJa LETyJIO3HUX CTPYKTypa MOJIMMEPHHX JaHala
MaKpOMOJIeKyJa Ienyno3e. Y TOKYy MpaKTHYHE IMPHMEHE HWHHUIMjATHUX YCJIOBAa MOJEIHpamba,
eJIEKTPOCTAaTUUKE HMHTEPAKIMje joHAa IUIa3Me M eJeKTpoHa Be3yjyhe opOuTane Iemya03HuX
MOJICKYJIa, Ha TOBPIIMHU MaTepHjaiia ce jaBJhajy CJIOO0OMHM paaukanu. [{uib mMomenupama jecte
OJPEIUTH ONTHUMAJHE YCJIOBE TacHOT MPaXmbema U BPCTY raca Tako Ja Pe3yiTyje CTBapameMm
CIO0OHMX pajJiKaja y MEpH y K0joj je MOTPeOHO 3a MmocTh3ame crernuduine GU3nIKo-XeMHujCcKe



npoMeHe mnoBpuiMHe. Tako (opMupaHu pagukand uUMajy apUHHUTET Ka XEMHJCKO] peakuuju y
KOHTAKTY ca CJIO00IHUM paJIuKaIiMa NapaleTHUX TOJTMMEPHHX JIaHAalla eITyJI03HUX CTPYKTYpa.
Ha Ttaj HaunH HacTaje UM Ha MOBPIIMHHM TPETHPAHOT LETYJIO3HOT MaTepujana KOju AUPEKTHO
yTUYe HAa MHTEH3UTET CTBOPCHHUX XEMH]CKHX BE3a.

Kako Ou cumymanuja 3a MOJEIHpame HHTEpakiuje Owna edukacHa HEONMXOIHO je
UCTPAXUTHU Op3MHY CTBapama ojpeheHnx yecTuna y cyapHuM MpoiecuMa eJIeKTpOHa U MOJICKYJIa
pasHoOr Traca Iia3Me y HHTEpeCy OAp:KaBamba FAaCHOT MPaXIbEHha U TPETUPAbY Y30paka. Y Ty CBPXY
KopulniheHa je KOMIjyTepcka CHMyJalldja KpeTama eJIeKTpoHa, y (UKTUBHOM MPOCTOPY
ucnywmeanMm CO; racom, koja ce Oazupa Ha Monte Kapmo MeTonm y ycrnoBUMa JelioBamba
excrepHor RF enekrpuunor nospa. Cumynamujom je 1obujeHa HepaBHOTE)KHA (QYHKIIMja PACIIOJEe
€JIIGKTPOHA y 3aBUCHOCTH O] €Hepruje Kojy mocenyjy. Kao pesynrar onapehenu cy xoedurmjeHTn
Op3uHe ToTayHe U napiyjanHe jounsanuje CO; m1a3mMe Kao JJOBOJbAaH CET IMoJlaTaka yrnoTpeOJbeHIX
y WHHUIIAjaTHOM CETOBamYy YCIIOBA MOJENMpama Ia3Ma-Ienyino3a uaTepaknuje. CeM joHH3aImje
onpehenu cy u koepunmjenTr Op3uHe enekTpoHckor nodyhuBama momnekyna CO; raca.

Koedunujent 6p3unae BuOpamonor nodyhrBama MOJIEKYJIa je peTaTUBHO BUCOK Oyayhu na
je pasnuka y eHepruju usmely nBa BuOpanmoHa HHMBOa 3HaTHO Mama o1 1 eV. C 003upom Ha Ty
YHbEHUITY BehrHa eNeKTpOHAa MOJKE M3a3BaTH HEeNacTHYaH cy/ap rma BuOpannona nodyhena crama
MOTY WUTPaTH BaKHY YJIOTY Y PaBHOTEKH T'aCHOT Tpaxmema. Hapounto ce BHOpamnoHa eHepruja
MOJKE TIOBE3aTH Ca TPAHCIATOPHUM KpETameM, IITO JOBOJIM J0 3HAYajHOT 3arpeBama HeyTpaya
pamHOr raca. MoJiekyyid ca BUILIE O] JBa aTrOMa HMMajy BHIIE CTEHNCHH CJI000JIe M TOCICIHUIHO
Ooratuju BuOpanuonu criekrap. (Chabert et al.2011)

[Tpaxxmhemba HUCKOT MIPUTUCKA, TOCEOHO THIHABA, Cy HAjjeJHOCTABHU]H HAYHMH 32 TIOCTH3AbE
CTAIlMOHAPHUX HEPABHOTEKHUX YCioBa 3a muconmjamujy moiekyina CO; raca. [lucommjammja y
OBHM CHUCTEMHMa CE YIJIABHOM KOHTPOJIUIIIE eIeKTPOHCKOM 1moOynomM CO;, Mosiekyia, mMTo 3arpaBo
HUJ€ EHEepreTcku HajeukacHHWjU MexaHu3zaM. Beha eHeprercka e(QuUKacHOCT racHOT MPaXKibEHba
HUCKOT TPHUTHUCKA, IIa3me, nosehaBa ce ykJbyunBameM M BUOpanuoHor mnoOyhusama CO
monekyia. (Fridman 2008)

Koedpuuujent BuOpanmonor mnodyhusama pacte ca yK/bYYEHUM JEJIOBAHEM XOMOTEHOT
MarHeTHOr moJba ykpmreHor ca DC enekTpuyHMM XOMOTEHHM IOJbEM. AHANINM3a acCUMETPUYHE
MOJI€ OCLIJIOBama, IPEJCTaBIbEHA Y MOIIaBJbY UCTPAKMBamba OBE JOKTOPCKE JMcepTaluje, BpIo je
3HauajHa ca craHoBWINTa jaucorjamuje Mosiekyna CO, JlerabHa aHanw3a BHOPAIMOHOT
noOyhuBama y ycinoBuMa ykpiteHor DC eneKTpUYHOT M MarHeTHOT 1oJba Jara je€ Yy jJeIHOM O]l
pamoBa KOjU yiIa3sM y HCTpaXHBama OBe A0KTopcke aucepranuje (Vojnovic et al. 2019).
[TonrpoOHUM MPHUCTYNIOM H3JIOKEHUM Y MOMEHYTOM pajly Mpy’ka ce J0BOJbaH CeT IojaTaka 3a
NpUMEHY y cuMynauudju uHTepakuuje DC racHor mnpaxmema ca IMOBpIIMHAMa LEeTyJ03HUX
MmatepHjana Oyayhu na je pauyHapcKu KOJ Mpuiarol)eH M 0oBOj BPCTH €KCTEpHOT Hamajama. 300r
CBOJUX TIPEIHOCTH UCTpaXKuWBama Cy OaswpaHa Ha JneioBakby RF mospa ca ykibydeHUM
MoryhHOCTHMa Aajber pa3Boja genoama DC noska.

TexHonormja mma3Ma TpeTUpama KOPHCTH CE€ Yy MHOTHUM MPOW3BOJHUM HWHIYCTpHjama,
M0CceOHO y MOBPIIMHCKO] 00pajd KOMIIOHEHTH 32 ayTOMOOMIICKY M Ba3/1yXOIUIOBHY HHIYCTPH]Y Kao
U y OKBUPY OMOMenuIIMHCKOT cektopa. OOpana MOBpUIMHE XJIaJHUM TUIa3MamMa HyJIU MPETHOCTH Y
NOTJIEly 3alliTUTEe JKUBOTHE cpenuHe (Kpo3 cMameHy ymoTpe0y TOKCHYHMX TEYHOCTH), HE

YHHIITaBa MMO3UTHBHE KapaKTEPUCTHKE BilakaHa, eukacan je u ekonomuyan mporec. (Chabert et
al.2011, Radetic et al.2007)



1 Ilxazma

1.1 KapakrtepucTuke mjiazme

[Inasma je joHHM30BaH Tac KOjU j€é HAa MAKPOCKOICKOM HHBOY MPUOIMKHO EJICKTPHYHO
HEYTpaJaH Kao MOCJIEANIIA jeTHAKUX MPOCTOPHUX I'yCTHHA HAaeJeKTpucama (JOHM30BaH rac yHyTap
oOsyacTu mo3uTHUBHOT cBeTiieher cTyba). Y3poK TakBOT CTama jecTe ¢l1ado eEKTPUYHO T0JhE KOje Ta
KapakTepHIle U CaMHUM THM JIOBOJHM JO CMamEeHOT YCMEpPEHOI KpeTama YecTHIa IITO BOJIU Ka
BUXO0BOj Xa0TUYHO] pacmnojenu. [1nazma je Takohe 4eTBpTO cTame MaTepHje YHjU Cy KOHCTUTYCHTH
MO3UTUBHO M HETaTUBHO HACJIEKTPHCAHU JOHHU, CNEKTPOHH Kao W HEYTPaJIHU aTOMH, (OTOHH,
MeTacTabuIu U APYrH KOHCTUTYEHTH.

VY 3aBHCHOCTH 071 (PpEKEBEHIHje EIEKTPHYHOT 0Jba IJIa3Ma Ce MOHAIIa Kao MPOBOJAHUK Ha
HIOKUM (DpeKBEHIIMjaMa JIOK je Ha BUIIUM (pPEKBEHIIMjaMa Y YJIO3HM AUETICKTPUYHOT MEIujyma.
(Chabert et al.2011)

Kana roBopumo o creneny joHu3zanuje (0AHOC I'yCTHHE HaeleKTPUCAHUX YecTula Iula3Me U
HEYTPaJHUX MOJIEKyJa), IIa3Ma MoXKe 1a Oyzae moTmyHo joHu3oBaH rac (100%) unm nenuMuIHO
JOHU30BaH (10-10%). Mopex acrporuasme, y uujeM oOIuKy je BehmHa BHIJbHMBE Marepwuje
CBEMHpa, y TOTJIeay JJabOpaTOPHjCKU pealn30BaHe IIa3Me MOXKEMO Jla pa3lIuKyjeMo JIBE BPCTE U
TO: BUCOKOTEMIIEpaTypHy WIH TepMalHy (py3Hja) U HUCKOTEMIIEpaTypHy WM HETepMaiHy (IacHO
npaxmeme) (Bogaerts et al. 2002). HuckoremnepaTypHa WM XJIaJHa Iula3Ma je HHTepecHa cdepa
HCTPaXHBamba OBE JIOKTOPCKE AMCEpTalje y Morjieny Mojeiaupama Jaboparopujcke npumene. C
THUM y BE3W IUTa3Ma 3a WHAYCTPH]CKY MPHUMEHY j€ NEIMMUYHO jOHH30BaHAa W HUCKOTEMIEpaTypHa
IpU 4eMy ce J100uja eIeKTPUYHUM MPaXHEHeM Kpo3 paJHH rac y3 MomMoh M3Bopa Hamajama Koju
mory outu jennocmepuu (DC) nnm Bpemencku npomenssusu (RF). (Chabert et al.2011)

[Tna3ma Moke OUTH y CTaky TEPMOJMHAMUYKE PaBHOTEXE (TeMIlepaType KOHCTUTYeHAaTa Cy
jeIHaKe) Kao M y CTalkby TePMOJUHAMUYKE HEPABHOTEXKE (TEMIlepaType eJIeKTpoHa Ccy 3HaTHO Behe
O]l TeMIieparype MpUCyTHUX dyecTulla Behe mMace (JoHU, aTOMH, MOJIEKYNH, CI1000AHN paaukamu). C
TOTa IJIa3Me ce MOTY TMOJEJIUTH U Ha BUCOKOTEMIIEpaTypHe (Koje crajajy y rpyly paBHOTEKHUX) U
HUCKOTeMIepaTypHe (HeTepMallHe) Koje Clajajy y rpyny HepaBHOTEKHUX.

TemnepaType KOHCTHTyeHaTa Ijla3Me OOMYHO HHUCY jeJJHaKe aiu ca rnoehameMm MpUTUCKA
no0ujajy ce yciaoBH 3a pacT Opoja cyaapa usmely enekTpoHa u Texux yectuua. Kako cy enekrponu
penaTUBHO Majle Mace Jako OMBajy yOp3aHU €KCTEPHHUM EJICKTPUYHUM TOJHEM IIPH YEMY JI0JIa3Hu 10
nosehaHor 6poja HeeNacTUYHUX CyJapa U CAMUM THM OIa/1atba €HEPTuje eIeKTPOHA IITO Y KPajihOj
JUHUJU 10BOJU A0 (KBa3H) TEPMOJAMHAMUYKE PABHOTEXKE.

3a oBakaB THII TU1a3Me oJipel)yjy ce HepaBHOTEKHE (PYHKIMje pacioiese Mo eHeprujamMa uin
Op3vHaMa Koje Cy pa3InyuTe Y 3aBUCHOCTH O BPCTE PAIHOT raca Kao M HHTEH3UTETa PeIyKOBAaHOT
enektpuydor moska (E/N). M3 takBux Bpcra pacmoaena moryhe je moOutu wHOpMaIje o
KapakTepHcTHKamMa KOHCTUTYyeHaTa Ijia3Me Kao U muxoBe MehycoOHe nHrepakiuje (koehuuujeHT
Op3uHe oapeheHnx cyaapHuX mpoiieca, TPaHCIIOPTHU TAPaAMETPH).

Hepetko ce 3a murasmy KOpPHCTH W TEPMHUH ,,JIOKATHA TEPMOJAWHAMHYKA PaBHOTEXa (EHTI.
LTE)“, xoju o3HauaBa jefHaKy TeMIepaTypy 4YecTHIa IUIa3Me Yy jeAHO] HEHO] JIOKaTU30BaHO]
obnactu Oynyhu ga Ttemmeparypa yak M KOJ PaBHOTEKHUX IUIa3MHM Bapupa y MpPOCTOPY TacHOT
Npaxmema. Y O0BOj JOKTOPCKO] JAMCEpTAlMju HHUCKOTEMIIepaTypHa, JEIMMHUYHO jOHM30BaHA MU
HEpaBHOTEXKHA IJIa3Ma Koja ce J00rja TaCHUM NPaKIbEeHeM Onhe mpeaMeT Jajber HCTPaXKUBamkha Y
CBpXY TpeTHpama LEITyJI03HUX y30paKa.

C tum y Be3u npahemeM M mojemasameM ofpeheHux Iula3Ma nmapamerapa Kao IITO Cy
CJIEKTPUYHO TI0Jb€, HU3aK NPUTHCAK W TMPOTOK Moryhe je peanu3oBaTH TeMmIleparypy raca
MPUOIMKHO jeTHAKO] COOHOj TeMIiepaTypu (HUCKOTEMIIEpaTypHE TUIa3Me) U HCTOBPEMEHO MOCTUhH



&KeJbeHe 0cOOMHE MOJIeKyJa raca MOTOJHHMX 3a Jajby NMpPHUMEHY Y MOIU(UKALUjU U TPeTHpamby
nospirHa Martepujaia. (Radeti¢ at al. 2004)

Kon mna3mu ca KOHCTaHTUM HAmoOHOM Hamajama enektpoaa (DC) racHo mpaxmeme 100uja
ce TPHU Peajr30BaHO] JOBOJHHO BEJIMKO] Pa3JIMIM NOTEHIMjajda u3Mely nBe enekrpoje y pajaHoOM
racy ynyrap komope. [Ipu MHIyKOBamy TracHOT MPaKmkEHa HEONXOIHO j€ OAPEAUTH ONTHMAaH
OTlCeT HAIlOHA Halajarba KOJU 3aBUCH OJ] CaMOl PaJHOI raca Kao W IPUMEHCHOT IMPHUTUCKA.
YKONIHKO je BPEIHOCT HAllOHA HHCKA €JIEKTpOHW Hehe JOOUTH JTOBOJBHO E€Hepruje MmoTpedHe 3a
JOHHM3AIMjy aTOMa W MOJIEKYJIa PaJHOT Taca, JOK YKOJIMKO je HalloH MPEBUCOK eleKTpoHu he ce
KpeTaTu mpedp30 MmTO Takohe MOBOAM 110 Mallor cremeHa jonm3anuje. Takobe, oxpehen Opoj
EJIEKTPOHA €MHTYje KaToja y PEaKTOpy CEKyHIapHOM EMHCHjOM KOjU 3aTuM OuBajy yOp3aHu
CJIEKTPUYHUM TI0Jb€M Ka aHOAW M CAMUM THUM CHPEMHHM 32 HWHTEpPAKLHjy ca KOHCTHUTYCHTHMA
panHor raca.

HajOoutHuje BpcTe MHTEpakiyje jecy HEeNacTHMYHH CyAapH (jOHH3alja U EKCLIUTAIH]ja
enektponnma). Cama ekcuuranuja npaheHa JeeKCIUTANMjOM IOBOAM [0 IOjaBE 3paycka 0K
IpoIlec jOHM3aIMje JOBOAU 10 CTBapama HOBHX €JIEKTPOHA M joHA. Tako CTBOPEHHU jOHH OWBajy
yOp3aHH €JICKTPUYHUM I0JbEM Ka KaTOIM M3a3uBajyhu MOMEHYTY CEKYHIIAPHY €MHCH]Y €IIEKTPOHA.
TakaB MexaHHW3aM YMHU IJIa3MYy OJIPKUBOM.

VYKOJIMKO je Ha eJIeKTpoiamMa IIPUMEH-EeHa TOBOJLHO BEJIMKA (BPEMEHCKH HE3aBHCHA) Pa3JinKa
MoTeHIMjaja Moryha je mojaBa CKuJama MOBPIIMHCKOT clioja eiekTpoxae. [loBpmmHa ce Ha Taj
Ha4YMH MOJU(UKYje UHTEPAKIjOM OJTHOCHO O0MOapAOBamkbeM jOHHMA U3 00JIACTH OMOTaYa Iuia3Me
Oyayhu na je KOHIEHTpaIMja joHa y MOMEHYTHM oOiactiMa Beha o/ KOHIIGHTpalHje eIEKTPOHA.
EnexTponu 3ampaBo yHyTap peruje oMoTayda Iuia3mMe J0KHMBJbaBa]y PEeKOMOUHAIM]Y WK AUPY3H]Y
Ka 3u0BUMa OuBajyhm 3ayCTaBJbeHM EJEKTPUYHUM IOJbeM Oe3 o03upa Ha Behy mMoOMIHOCT y
omHOCYy Ha joHe. Ha Taj HaumH He caMoO Ja ce CTBapa €MHCHja CEKYHJIApHUX €JIEKTPOHA Kao
nocieaulia CyJapHe HHTEpakIUje joHa M TNOBpIIMHE enekTponae Beh je moryha u ¢usnuka
MojudUKalyja BbeHe MOBPIIMHE OJHOCHO Of[Bajale aToMa Marepujaia OJ Kora je eleKkTpoja
uspahena (enrn. ,,sputtering™). Tako Hactamu aromu kpehy ce Kpo3 IIa3Mmy IJie MOTY JO0XHBETH
joHM3aMjy Wik noOyhuBame (eKuuTanujy). YKOJMKO aTOMH HE J0KHBE HaBEIEHE CyaapHe
MpoIleCH MOTY C€ HATaJOXHTH Ha TOBPIIMHHU eJeKTpoje/enekrpona. HakoH HEKor BpemeHa
enekTpoAa (jeqHa wiM o0e) OuBajy NpPEKpUBEHE H30JALMOHUM CIIOjeM, HaroMujaBambeM
MO3UTHUBHOT WJIM HETaTUBHOT HACNIEKTPHCamka, KOjU MX Ha Taj HAYMH YMHE HETPOBOJHUM M CAMHM
TUM JI0J1a3 70 Talllelka THHABOT Mpaxmbema. Y TakaB THUII raCHOT MpaXKmbera MPOHANa3u CBOJY
MPAaKTUYHY CBPXY Kao IITO je aHAJIM3a HEMPOBOJHUX MaTepHjajia Wil HAHOIIEH¢ TAHKUX (PHIIMOBA.
DC mnpaxmeme peanusyje ce y OICery HpuTHcka oja npubmmwkHo 1 Pa 1o pema BenmmumHe
aTMoc(epcKor MpUTHUCKA, CTPYja je peaa mA JI0K je orcer npuMemeHor HamoHa ox 300 V go 1500
V.

Kako 6um o0e enextpome Ouie MPOBOJHE TOKOM >KEJHEHOT IMEPHOJA TAaCHOT TMPaAXKIHEHa
noTpeOHO je JOBECTH Hau3MEHUYHH HAIIOH YHME Ce MOCTHXKE Ja 00e enekTpoae Oyay Hau3MeHUYHO
Karona W aHoja. Ha Taj HayMH HaroMmiaHa HaelleKTpHcCama Ha eJeKTpojama, y TOKY jeIHOT
MOJTYTIEpro/1a HAU3MEHUYHOT HAIllOHA, OMBajy HEyTpaJlicaHa HaeJIeKTPUCAakbUMa OMTO3UTHOT 3HaKa Y
TOKY JPYrorT MOJYNEepHoia OCIMIOBamka 1M0Jba OJHOCHO JeNI0Barkba HAM3MEHHYHOT HaroHa. TakBo
MPaXEHe T0OHjeHO IeT0BakeM HAN3MEHHIHOT 110Jba y oncery dpeksenmmja ox 10° MHz 1o 10
MHz Ha3uBa ce BUCOKO(PEKBEHTHO MPAXKIEHE M MOXKE C€ TIOJIEITUTH Ha 00JacT paaupeKBEeHTHOT
u o0jacT MHUKpOTalacHOI Npaxmema. CTBapame IU1a3Me npobojeM raca npu (HpeKBEHIHJU
€KCTEPHOT EJEKTPUYHOT T0JbA Y WHTEPBATY O 10° Hz mo 10® Hz Hasusa ce pagnoppeKBETHO
npaxmeme (RF) 1ok oncer ox 10° Hz g0 10* Hz npeacrasiba MHKpOTANIacHO Mpakmberse.

Kon RF mpaxmema, HakoH JoBolema HamoOHa Hamajamka Ha EJIEKTPOIY, OCIMIIAIN]a
eJIEKTPOHA jaBJba CE CBE JIOK HE J0OM]jy JOBOJHHO €HEPIUje KOja OAroBapa mpary joHu3auuje aroma
OJTHOCHO MOJIEKYJia paJHor raca. Ha Taj HauuH cTBapajy ce YCJIOBH 3a Mamby alCoPIH]y eIeKTPOHA
Ha eNeKTpojgama u audy3ujy Ha 3UJI0BE [IEBU OJHOCHO 3a Behu crereH joHusanuje y nopehemy ca
DC nmpaxmemeM.



[Tna3ma ce cTBapa nmpoOojeM paJHOr Traca ycie/] jOHU3aluje YIaJHuM eJIeKTpOHUMa (T3B. ,,0
pexuM*) KajJa je UCIYHEH YCIIOB J1a je Opoj €JIEKTPOHA KOjU Ha Taj HAUMH HacTaHe Behw oz Opoja
€JIGKTPOHA KOjH Ce M3ryOH 3aXBaToM win Audy3ujoM Ha 3uzaoBe 1eBu. (Bogaerts et al.2002)

Jlakie mexaHnuzam oJip>xuBocTH RF mma3me jecte joHM3aija eaekTpoHuMa KOju ce Hajlase y
panHoM racy (emexkTpoHeraTuBHM racoBu). [lonamame enekTpoHa u jona y RF mmasmu Huje
UJCHTUYHO M YIIPABO Ty Pa3jIMYUTOCT OATOBOPA HA JICJIOBakE BPEMEHCKH 3aBUCHOT I0Jba IIYTY]Y
paznuuuTUM Macama. bynyhu na je mima3Ma enekTpoHeyTpaiHa jaBjba Ce OJ3UB IUIA3ME YCIe.
JIeTIOBaka CKCTEPHOT €JIEKTPOMArHeTHOT M0Jba KOjU ce Ha3uBa (ppekBeHIMja TuiazMe. Penmmnpodna
BpeIHOCT (PpEKBEHIIM]E TIa3Me MPeACTaBba BPEMEHCKH HHTEPBAJl MOTpedaH 3a OAroBOp IUIa3Me Ha
JIETIOBaE EKCTEPHOT areHca. YKOJIHMKO j€ XOMOTEHO EJICKTPUYHO MOJbe MPOMEHIBUBOT KapakTepa
1a3Ma MOKe Jla OCIMITYj€ 3ajeIHO Ca MOJHEM aKO je UCIYHEH YCIIOB Ja je PpeKBEeHIIH]a eKCTEPHOT
10Jba MHOTO Mama oj (ppekBeHImje came miazme. KpyxHa ¢pekBeHIrja OCIUIOBakba EICKTPOHA
(mma3meHa (peKBeHIIa) Onucyje ce GopMyIoM:

1
Wpe = ((neez)/("legO))7
[1.1]

IpHU YeMy JIaKu eJIEKTPOHH IpaTe MPOMEHY EJISKTPUYHOT 10Jba y jeAuHUIM Bpemena. C
0031poM /12 je Maca joHa OOPHYTO MPOMOPIIMOHATHA (PPEKBEHIMJU OCIIMIIOBAbA M0Jba, JAKIIA JOHU
nparuhe ocruioBame NpuMemeHOr RF enekTpuyHOr moska 3a pasnmKy OJ TEIIKHX jOHA KOjU
pearyjy TeKk Ha BpEMEHCKH YCpeIibeHa eJICKTPUYHA T10Jba.

Bynyhn na ce nnasmena (pexBeHna m3pakaBa Kao Wpe /27 OOPHYTO NPONOPLMOHATHA
BPEIHOCT jeCTe BpeMe Koje je MOTPeOHO J1a Tuia3Ma MOKaKe OJ[3UB Ha EKCTEPHO JICJIOBAKE OJHOCHO
BpeMe Koje je moTpeOHOo enekTpoHuMa na mpehy myt jemnak JlebGajeBom pamujycy kpehyhm ce
tepManHoM 6p3unHoM. (Labat 1991)

1.1.1 Tlma3ma peakTtopu

[TocToje pazHu OOJUIM IJIa3Ma PeaKkToOpa y 3aBUCHOCTH OJ OpOJHUX MPUMEHA Ta Ce TaKo
BUX0BA PA3IUUYUTOCT oOIVlefla Yy KOHQUIypaluju cucTeMa, pacrnopeay U Opojy KopuurheHux
eNIeKTPO/a, 3aTUM BPCTE M3BOpA Harlajama, MoJIoKaja TpeTUpaHor marepujaia uta. CaMuMm TuM
MokeMo HampaBuTH rpyOy moaeny Ha AC u DC peakTope 3aTMM KamalUTHUBHO M WHAYKTUBHO
KYIUTOBaHE.

VY muby TpeTupama NOJMMEPHHX M TEKCTWJIHUX MaTepujasia BehmHoMm ce kopucre RF
peakTopu (MHAYKTMBHO M KamalMTHBHO KYIUIOBaHM) 300r CBOjUX OCOOMHA KOjUMa C€ MOTry
U3JIBOJUTH Kao 6oJsbu u300p y onHocy Ha DC u npyre peaktope Koju he OUTH npenMer AeTajbHUje
aHaJIN3e.

Haume RF nmpaxmeme kapakrepuine Behu cTeneH joHu3aluje Kao U paj Mnoj IpUMEHhEeHUM
Behum nputucuuma y onHocy Ha nputucke DC racHor mpaxmema. Y DC pexumy nmpaxmemna
NPaKTUYHO je HeMoryhe opxkaTu Iula3My Yycie[ TajoXema IUEeIeKTPUYHUX MaTepHjaja Ha
enekTpoaaMa 3a pa3nuky oa RF mpakmema rie cTBapame MOMEHYTHX ClIOjeBa Ha €JeKTpojama
300T MpUpoIe MEXaHU3Ma OJIP’KUBOCTH TJIa3Me HE yTUYE Ha HEHY OJIP>KUBOCT.

VY nopehewy ca MUKpoTalacHUM NpaxmemeM RF miazma ce moHoBO u3Baja kao 060JbU
nu30op 300r ojpeheHMX KapaKTepUCTHKa KoOje joj [ajy MpeIHOCT y MNPUMEHHU. 3arpaBo KOj
MUKPOTAJIACHHUX MPaXKHEHha jellaH 01 MPBUX MpolieMa jaBiba ce y MOTJeay caMe TallaCHE JTY)KUHE
(2.45 GHz) xoja xapakTepHile MOMEHYTO NMPaXHkEme ¢ 003UPOM J1a OAroBapa JAYKUHH ox 12 cm
MTO je TPWINYHO Maja JYXHHA y OJHOCY Ha (U3WYKY AYKHHY peakTopa. Mama mgyxkuHa
Npaxmemha y3pOoKyje HexoMoreHy masMmy Beher nema 3ampemuHe komope peakropa. Komg RF
peakTopa CUTyallHja ca XOMOT€HOIhy M1a3Me TOTITYHO je cynpoTHa Oynyhu na je dpeksenmuja RF
u3Bopa Hamajama 13.56 MHz mto oaroBapa ¢usuukoj nyxuau on 22.1 m, 3HatHO Behoj on
IOy’KMHE KOMOpPE PeaKkTopa.



CaMuM TUM Kao MOCJIEIWIa jaBJba CE€ XOMOTEHa Iula3Ma y 3allpeMHHH KOMOpPE pPEeakTopa M Kao
TakBa Hamehe ce kao 0oJbM M300p 3a TpEeTUpamEe Marepujajia y OAHOCY Ha IUIa3My JI00HjeHY
MUKPOTAJIACHUM MPAKHCEHEM.

VY cBakoMm oj moMmeHyTux ciydaja tuiazme, RF wim DC, Behm nmeo 3ampemuHe Komope
3ay3MMa KBa3H-HEyTpaJlHa IIa3Ma Koja je 0JIBOjeHa O] 3UI0Ba KOMOPE U JIPYTUX MOBPIIMHA YCKUM
PETMOHOM KOTa KapaKTEepHILEe IOCTOjalkbe MO3UTHBHUX joHAa. OBU TpPaHWYHU CIIOJCBH, WIIH
,,OMOTauu" (,,[JTAIITEBU ‘), OONYHO UMa]jy Iy)KHHY Makby OJ1 jeJIHOT [IEHTUMETPA.

Kao TakBHM HacTajy Kao MocCle[uIa pa3ivke n3Mel)y TMOKPETJBHMBOCTH €JICKTPOHA W TO3MTUBHUX
jona. IloreHnujamHa CTpyKTypa OJHOCHO TPaJHjeHT MOTEHIHjajla y IJIa3MH TEXH Ja OTPaHUYH
CIIEKTPOHE U Ja u3baly MOo3UTHBHE joHe y omoTtade (eHri. ,,Sheats”). (Chabert et al.2011)

1.1.1.1 RF nnazma peaxmopu (uHOYKMU6HO u KanauyumueHo Kynjio6aHu)

Hajuemthe xopumhena ¢pexsenuuja npu paguodppexksentHoM (RF) mpaxmemy je 13.56
MHz koja je neo melyHapoaHor n1oroBopa y nunuiby u30eraBama CMETHHU Y TeICKOMYHHKaNUjamMa 1
panuo Be3ama. JloBohemeM BUCOKO(PPEKBEHTHOT, HAN3MEHUYHOT ¥ BPEMEHCKH 3aBHCHOT HAalloHa Ha
eNIEKTPOJIC CTBapa Ce pasiifKa IMOTEHIMjala OJJHOCHO eJIEKTPOMArHeTHO 0JbEe TIPH YUjeM JIeTIOBAbY
SJIIGKTPOHM OCI[YJTYjy OKO CBOJHX IIOJIOXKaja YHYTap pagHOr raca. Y TOM CIIy4ajy TOBOPHUMO O
KanmaluTHBHO KyIuloBaHoj ruiasmu (enri. ,,Capacitevely coupled plasma®, CCP) o6yayhu nma ce
eJIEKTPO/IC 3aj€HO Ca JOBEACHUM HaU3MEHUYHUM HAIIOHOM ITOHAIIAjy Ka0 KOHAEH3aTop.

Jlpyru Ha4yMH 3a peanu3alyjy eJIEeKTPUYHOr I10Jba jecTe MYyHITAalke CTPYje BHCOKE
(bpekBeHIrje Kpo3 COJICHONI KOjJU C€ Hala3M Ha IIeBH YHYTap KOj€ je paJHH rac HUCKOT MPUTHUCKA.
Ha taj HaumH cTBapa ce elIeKTpOMarHeTHO, Takohe BUCOKO(PEKBEHTHO, IT0JbE AYK COJICHOMA KOje
y YHYTPaIIlOCTH II€BH HHIYKYje EIEKTPUYHO Mosbe. [lmazma Hacrama MpaXmemeM Y TaKBOj
KOH(UTrypalMju CHCTeMa Ha3WBa Ce MHIYKTHBHO KyIIoBaHa ma3ma (eHrdi. ,,Inductively coupled
plasma*, ISP).

RF xamaumtuBHO kymioBanu peaktopu (CCP) mpeamer cy OpojHHUX HCTpaxuBama U
ycaBplllaBama JaHaIIbUIe T1Ie ce, u3Mel)y OpojHUX MpUMEHa, U3/[Baja yrnoTpeda y Iuby CMambemha
XpanaBoCTH MaTepHjaia, yuiihewma Heuncroha Ha MOBPLIMHAMA Y30paka Kao M CTepuiM3alija
MaTepujajia y MEAWIMHHM, HAHOIICHEe TAHKHX CJI0jeBa HA TPETUPAaHE Y30pKE, HCTPaKUBAE
MopdoJsoruje MaTepujana, mpomMeHa xemujckor cacrasa uta. (Huang et al. 2006, Bogaerts et al.
2002, Radetic et al.2004)

Jenan CCP peakTop je CUCTEM KOjU CE€ CacTOjU OJl JIBE€ MapalleIHO MOCTABJbEHE €NEKTPO/Ie
KOj€ ce Hajla3e y BaKyyMCKO] KOMOpH Ha ojipeheHoM pacTojamy o1 3 Cm 10 5 ¢cm . Ha enexTtpone ce
JI0BO/IM HaW3MEHWYHHU HamoH ¢pekBeHuuje 13.56 MHz u chare y oncery ox 100 W mo 1 KW.
Kapakrepuctuuan mputucak pajaHor raca je y omcery oa 1 Pa mo 100 Pa mTo mpencraBiba
MIPOMEHJBHMB TIapamMeTap y 3aBHUCHOCTH O] NMPHMEHEHOT Taca OIHOCHO JKEJBEHOT edeKTa Tpu
TPETUpalbY y30paKa 0K je rycTHHa MTa3Me KapaKTepHCTHYHA 3a oBaj THII peaktopa o1 10™° 1o 10
m


https://avs.scitation.org/author/Huang%2C+T+B
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Crnuka 1.1 Ilpumep meme kanmauuTuBHO KyrutoBaHor peaktopa (CCP)

Kana roBopumo o panno (h)peKBEHTHUM HHIYKTHBHO KyrutoBanuM peakrtopuma (RF ICP)
racHO MPaXIEHE CEe pean3yje Mo/ AeI0BambeM eIeKTPOMArHETHOT 110Jba MHAYKOBAHOT Off CTPaHe
WHAYKTUBHOT Kajema. Hamme, Kpo3 KajeM KOju C€ Hajla3u ca CIIOJbAlllhe CTpaHe pPeakTopa
IpoIyImTa ce paguopeKkBeHTHA CTpyja KOja CTBapa MarHETHO IOJbE KOje jeé BPEMEHCKH 3aBHCHO.
TakBO TOJbE HWHIYKYyje €IEKTPOMArHETHO IMOJbE KOje JeNyje Ha paJHH rac Iula3Me Ha HAadYuH
CTBapama racHor rnpoboja 0JHOCHO Mpaxkmbemwa. [IpuTrcak y oBoM THITy peakTopa je HHu3ak (pena
BeimmunHe wucnon 50 mTorr-a) a peayKkoBaHO ENEKTPHYHO I0JhE€ TOBOJBHOT HMHTEH3UTETa 32
OCTBapUBame€ HEENACTHYHOr cyaapHor mporeca - jonuzanuje. (Fridman 2008) Taxobe, Bpio
WHTEPECAHTHO KOJI OBOT THITA PEAKTOpa jeCTe MOTYNHOCT KOHTPOJIMCAka CHEPTHje JOHA KOJU ACITY]Y
Ha MMOBPIINHY y30pKa 3a TpETHpame (KOjU ce Hajla3u Ha eNEKTPO/IH) NOoJIeIaBabeM HarmoHa n3mely
eJIEKTPO/IC U TIa3Me eKCTEPHUM U3BOPOM Hamajama. bpoj joHa Koju menyje 1mo jeTuHUIN TOBPIINHE
y30pKa 3aBHCH OJ1 MOJIeIIaBama CHAre Koja ce JOBOJU KaJleMy KOjU ce Hasla3u OKO peakropa. C THM
y Be3u Moryhe je KOHTpOJIMCaTH KakO €HEpThjy joHa Tako M (IyKC joHa YMMe ce M3/Bajajy Kao
60sp1 U300p 3a TpeTHpame y3opaka y ogHocy Ha CCP peakTope.

Il1a3ma
i b

L/

Crnuka 1.2 Ilpumep meme HHAYKTUBHO KYTUIOBAHOT peakTopa
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1.1.2 TumaBo npaxmeme

OBakaB BHJI TaCHOT TPaXHEHa CIaJa Y CAMOCTATHO NPAXKIHEHE KOJU Ce pealin3yje Moj
onpeheHnM ycroBuMa y cMHCTy pagHor raca (Hu3ak nputucak y omcery ox 10 mo 1000 Pa) u nan
noreHujana y Ommsuan katoge (pema 100 V). (Labat 1991) Busyenno ra oapehyje Buiie
CMEYjYNHX CBETIMX M TAMHUX 00JACTH Y 3aBUCHOCTHU OJ] MHTEH3UTETA oJipeh)eHnX HeelmacTHIHUX
cynapHux mporeca (modyhysama aroma u joHuzanuje). OBakaB OOJMK MpaXmkEHa MOApa3yMeBa
E€MHUTOBAkE EJIEKTPOHA Ca KAaTOJE HACTAIMX Kao TOCIEHIA JeOBama MPBEHCTBEHO joHA (Ma |
¢dboTona) Ha KaToy (JOHU U (POTOHU HACTAIH CY y TACHOM IMPAXKILEHY PaHOM Tacy) IITO je U YCIOB
OJIP’)KUBOCTH OBOT THIIA TACHOT TIPAKHEHHA.

OO6actu TUBHABOT TIpaXkbEeha Cy cieache:
ACTOHOB TaMaH IPOCTOP

Karonnu (cBetnehu) mpocrop
Karomuu Taman mpocTop

OO0nact HEraTUBHOT CBETJhCHA
dapaejeB mpocTop

[To3utuBan ceernehu ctyd

AHOJHYM TaMaH IIPOCTOP

AHoanu cBetiehu npoctop

v Acmonog npocmop Hanazu ce mopei KaTtoje, 00JacT MHTEH3UBHOT ENCKTPUYHOT M0Jba, H
MpeJCTaBJba TaMaH MPOCTOpP YHYTap KOra €JIeKTPOHE KapaKTepHIle HEIOBOJbHA EHEepruja
HEOIXOJHa 3a MnoOyhuBame aroma pajHOr raca IUIa3Me€ IPH CYAApHO] HHTEPaKIUjH.
Hacynpot Tome jaBiba ce MHTEH3MBHA pEeKOMOMHAIIM]a CIIOPUX €JIEKTPOHA U MO3UTUBHHUX
JOHA KOjH J10J1a3€e U3 CyCeTHUX O0JIACTH 1A CAMUM TUM KapaKTepHILe ra TaMaH PEruoH.

V' Kamoouu ceemnehu npocmop mnoapasyMeBa €IEKTPOHE KOjUMa j€ CBOjCcTBeHa HajBeha
eHepruja norpeOHa 3a noOyhusame aroma pajaHor raca. Jlakie, MakCUMajaHa €HEpruja ux
KapakTepHIlle Kao IOCJIeulla BHCOKOI TpajjeHTa IMOTeHLMjaja, Jajyhu UM JOBOJbHY
eHeprujy 3a nodyhusame Mpu MHTEpaKUMju ca pagHuM racom. Camum TuM npumehyje ce
ceernehn mpocTtop Karoge y KOMeE ce, Kao TOCIeOIa HEeeNacTHYHHX Cyaapa, jaBlba
penaTUBHO BEJIMKA MPOCTOPHA I'yCTHHA joHa. [IpocTopHEe KOOpAMHATE OBE O0JIACTH 3aBHCE
OJ1 BPCTE PaJIHOT Taca U MPUMEHEHOT PaTHOT MPUTHCKA.

v Kamoouu maman npocmop je 061actT MHTEH3UBHE jOHU3AIIN]e Kao MOCIIEUIA YHE-CHUIIE /1A
je eHepruja enekTpoHa Beha o BpeIHOCTH IMpara eHepruje norpedHe 3a modyhuBame aToma
pajHOr raca IITO pe3yiTyje Mame BepoBaTHUM jorahajuma y Buay ekuutaunuje. Hamme,
MPEICTaBJba BeOMa BaXKHY OOJIACT 3a OAPIKABAE TAaCHOT MPAXKIHEHa Y IETUHU jep pa3iinKa
MOTEHIMjajla omaja Ha pPEeJaTHBHO MaJoOM MpOCTOpPY pe3yinryjyhu HHTEH3MBHUM
EJEKTPUYHHUM T0JbeM. YTIPaBO MOMEHYTa pa3jiMKa MOTEHIHjana (TpaaujeHT MOTEeHIIHjana)
yOp3aBa eneKkTpoHe Koju 100Hjajy eHeprujy Koja je HEeOoIXoJHa U JOBOJbHA 3a CYIapHH
nporiec - joruzayujy. JOHU CTBOPEHH y OBOj 00JaCTH, Kao jeJaH Of MPOM3BOJA CyAapHOT
npoiieca, OuBajy yop3aHu Ka KaToau Jenyjyhu Ha by 6oMOapaoBambeM mbeHe nospunHe. Ha
Ta] HAUYWH CTBapajy Ce€ EJEKTPOHW (CEKYHJAapHU) KOJU TOHOBO YYECTBY]Y y MPOIECY
JOHM3anuje paaHor raca o6e36elyjyhu Ha Taj HAuMH OAP>KUBOCT TacHOT Mpaxmema. OBa
00J1acT Ha3MBa ce TAMHOM 300T IPUCYTHE WHTE3UBHE JOHU3AIIH]C.

v’ Qb6nacm _He2amugHo2 c6emberba KapaKTEpHIe H3jelHauYeHa IMPOCTOpHA TyCTHHA
MO3UTHUBHUX M HETaTUBHUX Ha00ja INTO pE3yJNTHpa EIEKTPUYHUM TI0JhEM cllabujer
MHTEH3UTETa Y OJJTHOCY Ha 00J1acT KaTOJHOT TAMHOT MPOCTOpa. 3arpaBo, eIEKTPOHHU KOjH ce
Hally y oBOj oOmactu cropuje ce Kpehy kKa aHOOu JIOK C€ HacTald jOHU (MPOIECOM
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noOyhuBama pagHOr raca Koje je y oBoj 00JIaCTH WHTEH3HBHHjE y nopehemy ca KaToIHUM
TaMHHM TIPOCTOPOM) Kpehy ka KaToJii ydecTByjyhu y mporecy ceKyHIapHe eMHUCH]e.

v @apadejes npocmop je 06IACT XAOTHYHOT KPETara €JIEKTPOHA KA0 IOCIIEIUNA CMAhEHOT
WHTCH3UTETA EJIEKTPUYHOI T10Jba. EJEKTpOHM KOju u3Na3ze W3 OOJIACTH HEraTUBHOT
CBETJbECH-a HEMA]y JIOBOJbHY €HEPrHjy 3a MpoIlece joHu3alje U modyhuBama paJHOT raca ma
JI0JIa3M JI0 pPeKOMOMHAaIMje eleKTpoHa M mnocrtojehux jona oBe oGmactu. CaMuM THUM
CMamyje ce T'YyCTHHA EJICKTPOHA YHUjeM CMambemhy IONPUHOCH U AuQy3Hja eIeKTPOHA Ha
3HMJI0BE T1a j€ IPOCTOP y LEIMHU TaMaH.

v’ [osumusan ceemaeliu cTy6 Kapakrepuie 00JIaCT paJujaaHoOr JeJ0Bakba €JIEKTPUYHOTr H0Jba
CMamEHOT HMHTEH3UTETa YCIloBJbaBajyhu HeypeheHO Kperame dYecTuia IMO3HATO Kao
Xa0TUYHO KpeTame. EIeKTpoHMMa oOBe O00JIACTH CBOJCTBEHA je KHHETHYKA EHEepruja
JIOBOJbHA 3a Tpollece joHW3anuje u moOyhuBama aToma pajHOr Taca a cama o0JacT je
HAjIpUOIMKHU]A MOJIETTY TIa3Me.

v Anoonu maman npocmop ToapazyMeBa eJIeKTPOHE YHja KHHETHYKA €HEPrHja HUje JOBOJHHO
BEJIMKA 3a BpILEHk-e Mporeca nodyhrBama aTomMa paiHOT Taca Ija3me.

v Anoonu ceemnehu npocmop je CBETIMjH pErHOH y mopehemy ca o6ianhy MO3UTHBHOT
ceerneher cryba m aHomHOr TaMHOr mpoctopa. Enekrpuuno mospe ce moBehaBa Kao
nocneaunia nosehama T'yCTHHE HeraTMBHOT Haboja Oynyhu na ce enexkTpoHu yOp3aBajy
SJIICKTPUIHIM IT0JbEM aHOJEC HACYIPOT jOHA KOJH C€ yCMepaBajy CYIPOTHO O KpeTama joHa.

On uHTepeca 3a CUMYJIAIM]y TPETUpPamba MOJUMEPHUX (IICYJI03HHUX) MaTepujaia Iuia3mama
jecy obnacTu mpu KaToau 4YMje TyKUHE 3aBUCE O] raca (MpuUpoje M MPHUTHCKA) U EJIeKTpoja
(Matepujana, obnuka, TuMeH3Huja u MelycoOHor pacrojama). TamMHe 001aCTH THEHABOT TPAKEHEHA
KapakTepHIlle CMameHa IPOCTOPHA KOHIIEHTpAllMja €JIEKTPOHA HACYNMPOT KOHIEHTpPAlUjU jOHA
Ooynyhu na ce ,,cBeTibeme’ ojapelheHe o0iacTu jaBjba Kao TOCHEIuIla JCCKCIuTanuje modoyheHmx
CTama HACTAIMX HEENACTUUYHUM CYJIapHUM MpoliecuMa y IIa3MHu.

Kperame uvectunia y nmpuxkaTonHoj o0JacTh je BpJO MHTepecaHTHO Oynyhu nma ce y 30HH
,,HETaTUBHOT* CBETJbEH-A JElIaBa YCMEPEHO KpeTame JIOK ce y obimactu cBemieher cryba moxke
MPUMETUTH XaOTUYHO KpeTame. Takohe, YKOIMKO ce MPOMEHHU pacTojambe u3Mely Karoae u aHoje,
3aJpxkaBajyhu cBe ocTajie YCJIOBE TFacHOI MpaKmkema (UCTU Tac, MPUTHUCAK, MCTE eNEKTPOje) He
MEmajy ce Ny)KMHE NpUKaTOAHMX obsacTu Beh mpomMeHy A0XKHBJhaBa CaMO MO3UTHUBAH CTYO y
IIOTJIENY 1Y>KMHE y IIPOCTODPY.

I'paduky mpuka3z o0iacTH THUHABOI Mpakikbema ca peain3oBaHuM RF HamoHoM racHor
NpaXxmbekha U eNeKTPUYHUM MoJbeM Yy MehyenekTponHoj obinacTh Hamasu ce Ha ciuuu 1.3.
BpeMeHCKM 3aBHCHU HAlOH M EJIEKTPUYHO TOJhE JOOHJEHH CY KOMIJYTEPCKUM MOJEIUPAHEM
MetonioM ,,Yectuna y henuju* (enrn. ,,PIC*). JlerabHa aHann3a oBe METOJE IpPECTaB/bEHA j€ Y
MOTJIaBJby 2 OBE JOKTOPCKE JAUCEpTalHje.
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Cmuxka 1.3 I'paduuku mpukas: a) mpocTop u3Mely JBe elIeKTpoe peakTopa (00JIaCTH THEHABOT
npaxmena) 0) noreniujan RF nukinyca nodujen ,,PIC* MmeTomoM B) e1eKTpUYHO MOJbE KOj€ MpaTh
norennujan RF muknyca nooujen ,,PIC* MmeTotom
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1.1.3 OO6JaacT KaTOAHOT Maja NOTeHIHjaia

Karomgna o6macT THBHABOT MpaXXkbEka MoApa3yMeBa eeKTPOHE KOju Cy HacTaiu BehuHCKH
CEKYHJapHOM E€MHCHjOM M3 MaTrepujana KaToje (y MpOoLecH NMpH MHTEPAKIHMjH KaTOJe ca jOHHMMa
pagHOT Taca) y mpoiecy 0oMOapaoBama MOBPIIMHE KATOAC jJOHMMA HACTAIMM y Tuiasmu. Ha Taj
HAYMH EMHUTOBAaE CJICKTPOHA TNPEACTaB/ba CBOJEBPCHY BE3y KaToIHE O00JacTh ca OCTallUM
obnactuMa 1utazme y3umajyhu y o03up J1a je TIIaBHU MEXaHU3aM OAPKUBOCTU TaCHOT MPaKbEHbhA.

Kao mTo moxkemMo Bunety Ha ciaui 1.4 y mpukaToIHO] 00JIACTH MOCTOj€ MPUOIMKHO TPH
MoI00JIACTH KOje ce OJHOCE Ha KBa3W HEYTpalHy IUIa3My, Mpeja3Hy o0JiacT ¥ o0yiacT oMoTada
IIa3Me WM rpaHudHy obmact (eHri. ,,Sheat). O6act Koja ce OJHOCH Ha 3alPEMHHY IIPOCTOpPa Y
OKBHpY KOT' IUIa3Ma HHUje HeyTpallHa KapaKTepuIlle IPOCTOpHA IyKMHA Koja ce Ha3uBa JlebajeBom
nyxuHoM (Ap). Y oxBupy oOBe cdepHe 00JacTH EJISKTPUYHO I0Jb€ MMa BEIUKH YTHIA] Ha
MPOCTOpHA HaeJeKTpucama y mopehemy ca npyrum obnactuma tuiasme. JlebajeB paamjyc 3a
CIICKTPOHE U 3a joHe n3HocH, pecriektuBHO: (Labat 1991)

kTe€0

[1.2]

[1.3]

3a neo mepuona ocumioBamwa RF enekrpuunor mosba, kana je (Ot=0, mag nmoreHMjajiza
JieliaBa ce caMoO Ha JIECHO] €JIEKTPOoJM (KaToau) Ma caMHUM THM IUIa3Ma IOCTOju u3Mely JieBe
eJIEKTPOJIE U I'paHMYHE O0JIacTH Koja oOyxBaTa mpocTop AeOspuHE s GopmupaH usmely necHe
enekTposie u miasme (cnuka 1.4). Jlakne usmely sieBe enekTpoje u caMe Imia3mMe He MOCTOjJH Maj
MOTEHIMjaja a 00JacT IIa3Me KapakTepullle jeJHaKa I'YCTHHA eJIeKTPOHa U joHa. Y Cilydajy Kaja je
(Dt=r nmemraBa ce MOTITYHO OMO3UTAH MpoIec. Y OWIIO KOM JIPYroM TPEHYTKY MEpHoJia OCIUIOBAkA
RF mospa, moTeHnmjan ruiazme Behu je o7 MOTEHIMjana OWI0 Koje eNeKTpoAe y cucremy. Y
CYNpOTHOM IIa3Ma He Ou Ouia onpkuBa Oynyhu na 6poj enexTpoHa moTpedan 3a mpoOoj pagHor
raca He Ou OMO JOoBoJbaH. ['paHHMYHE 00JaCTH OKO €NEeKTpPoAa OCHHMIYjy y TOKY Mepuoja
ocmioBama ekcrepHor RF wm3Bopa Hamajama ma cyma HamoHa TPaHUYHUX O0OJIACTH TOKOM
MoCMaTpaHOT TIepro/ia OCIIMIIOBaka ocTaje KoHcTaHTHA. Kaja je y nuramwy RF npaxmeme odnactu
oMoOTava ce CMamYyjy WiH 1moBehaBajy y CKJIaly ca OCIHJIOBamkeM Tojba oK ce koa DC nmpaxmema
00J1acT oMOTayva oJjpyKaBa KOHCTAHTHOM Y TOKY BPEMEHCKOT MepHo/ia FaCHOT MPaXbEHba.
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Cnuxka 1.4. Katoquu nan norenuyjana y RF racnom npaxmeny (mpumMep 1001jeH METOI0M
,ydectuna y hemmju®).

1.2 CypapHe uHTepakumje (mpouecu) y mjia3mMa peakTopuma

VY peakTtopy je Moryhe odekuMBaTH 4YWTaB JWjala3oH CyJapHUX HUHTEpakKlMja Koje ce
onurpaBajy Oyayhu ma mnasma mojpasymMeBa BelukH Opoj decTulia (KOHCTUTyeHATa) IITO
JTONPUHOCH H-EHOj KOMIUIEKCHOCTH y 1enuHu. [lakiie, Ha mpBoM MecTy Moryhe cy WHTepakuuje y
BUJYy HEEJaCTUYHMUX CyAapa eJeKTpoHa W decTuia Behe mMace kao W MelycoOHU cymapu TexHux
yectuna. Takohe Moryhe cy WHTEpakilMje YecTHIla Tjia3Me U oipeheHux moBpiimHa Koje Cy y
HEMOCPEHOM KOHTAKTy ca IUIa3MOM (€JIEeKTpOoJe, Y30pLH YHETH y Mja3My y LUJbY TpPEeTHpama,
3u0BU Komope). OBakaB TUIl MHTEpaKklMje je€ BPJIO HMHTEpecaHTaH Oyayhu na je mpu TakBOM
KOHTAaKTy Moryhe packujame onpeheHHX XeMMjCKMX Be3a Ha MOBPIIMHU MaTepujana yKOJIHMKO
n3Melyy ocTanor eHepruja yrajaHe YeCTHIE OJIroBapa eHepruju mpara Mel)yaroMcke Bese.

CamuM TUM CyAapHH MPOLIECH Y IJIa3MHU Cy BeoMa KOMILIeKCHH Oyayhu Jia mia3Ma Meujym
1o/ipa3ymMeBa BeJIMKH Opoj BpcTa KOHCTUTYeHaTa. 3a opeBame caMo HEKUX MapaMerapa Kao LITo
Cy ONTHMajaH NpPUTUCAK paJHOr raca, (peKkBeHILMja W CHara M3BOpa Halajamba, KOHCTPYKIHja
peakTopa U BPEMEHCKOT MHTEpBajia TPETHpama MaTeprjajia HeONMXOAHO je MOo3HaBaTH MehycoOHe
MHTEpakIje KOHCTUTyeHaTa IUla3Me€ Kao M HMHTEpakiHje IUla3Me M MOBpIIWHE TPETUPAHOT
MaTepujaja IITO j€ CBEYKyNmHO BeJIMKM u3a30B. Mehyrum, OpojHe cy MpHUMeHe
HUCKOTEMIEpaTypHUX IUIa3MH y pa3HUM obnactuMa mnoctojehux mnpodecuja. CxomHo Tome
MpeAMET Cy MCTpaXMBama W pajia Ha yHarpehemy 1abopaTopHujcke peann3alije U OCTBapuBamba
Kpajiber IMJba y MOTrIey MoauGHKaIMje y30opaka y CKIay ca norpedaMa JaHallllbe HHIYCTpHUje.
Tako ce um3mehy ocramor crBapa morpeda 3a pa3BojeM KOMITYTePCKHX CHUMYyJalldja TacHOT
Npaxmbekha Koje Ou ane TOBOJFHO M3JIA3HUX I0/IaTaKa 3HAYajHUX 3a IPUMEHY Y J1a00paTopujCKUM
yCclIoBUMa YnMe OU ce TMOTEHIMjaliHe MOoTemKohe MpakTUYHE pealin3aliije CMamuiIe U YCIICIIHO
IpeBa3UIILIC.
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1.3 MeTtoae y AMjarHOCTHIH IJIa3Me U TPETHUPAKY MaTepujajia

[lo3HaBame MexaHM3Ma CyJapHUX IMIPOIEeca peaTn30BaHE IUIa3Me, KApaKTEPUCTHKE U
KOHIICHTpAIlKja YeCTHIIA II1a3Me Kao U MpoMeHe MOp(oIIoTHje TPeTUpaHUX MaTepHjaia HEOXOIHO
je mpu mocTu3amy OWIO0 KakBe Moau(uKanuje MOBPLUIMHE TpETHpaHOr Marepujana. JKesbeHu
epekaT Ha TPETUPAHOM MaTepHjasly Takohe 3aBUCH M O] M30opa caMor raca, BpPCTE M CHare
CJIEKTPUYHOT Hamajama, Op3uHE MPOTOKA M NPUTHCKA PagHOr Traca, MPHUPOJAE W HHTEpaKiuje
YecTHUIla YHyTap IUIa3Me U JAPYruX ycIOoBa FacHOT Mpaxmema. bynyhu ia cy nanac qocTymnHe pazHe
METOZE 3a JAMjarHOCTHKY PaJHHUX YCJIOBA TaCHOT NPaXmkEha M IUIa3MOM TPETHPAHUX MOBPIIMHA
y30paka y OKBUPY HCTpPaKHMBama OBE JOKTOPCKE JHcepTanuje KopuirheHe ¢y MeToJie TOroaHe 3a
npaheme eKCIePUMEHTATHUX YCJIOBa. JlMjarHOCTHKA MHIYKOBAaHUX IUIA3MU Y HUCTPAXKHUBAHkY OBE
Te3e nojpazymeBa oapehuBame GyHkimje pacnosene enepruje enexkrpona y miazmu (EEDF) ok ce
IMjarHOCTHKA TOBPIIMHE TPETUPAHUX MaTepHjaja, y3opaka, Hajuemhe BpIIM MOMOhy metoxe
0asupane Ha uH(paupBeHo] crekTpockonuju ca Op3om dypujeoBom Tpanchopmanujom (FTIR).
Takohe, 3a ONTHYKY IHjarHOCTUKY TAaCHOT TPAKIHEHA HEPETKO Ce KOPUCTH METOJa-ONTHYKO
emucuoHa cnekrpockomnuja (OES) koja uma cBpxy y A00OHjamy CIEKTpa 3padyerma Kaja ce paau o
€MHTOBAaHOM 3padely y O00JacTH BHJJBUBOT [Iella EJEKTPOMAarHETHOT CIIEKTpa 3paduema. Y
HapeIHUM IIOTJIaBJbMMAa TIOMEHYTe KOpuIIheHe MeToJe Yy JMjarHOCTHIIM MOJCIHpAHe U
eKCIIEpUMEHTAIHO peali30BaHe Iuia3Me Ouhe nmpenMeT neTajbHuje aHaIm3e.

1.3.1 HepaBHoTe:kHa ¢yHKIHMja pacnojejie eHepruje eJeKTPOHA Yy ILIa3MH
(EEDF)

HuckoremneparypHe, XxnaaHe, IU1a3Me HacTajy ojJpeheHUM cygapHUM Mpoliecuma
€JIEKTPOHA M MOJIEKYyJla paJHOr Taca (joHu3aluja, moOyhuBame W TUCOIHMjallMja MOJIEKYJa) MpU
4eMy eJEeKTpPOHU OHBajy YOp3aHH EKCTEpHUM EJeKTPUYHUM MOJbeM WIH HEPETKO YKPIITEHUM
SJIICKTPUYHIM W MarHeTHUM moJbeM. Kao mocienuma JenoBama €KCTEPHOT EICKTPUYHOT I10Jha
€JIIEKTPOHE KapakTepulle moTpeOHa KMHETWYKa eHepruja, Beha WM jeHaka eHepruju mpara, 3a
YYeCTBOBAKE Yy TIOMEHYTHUM HEEJIAaCTHYHUM CYAapHUM TporecuMa. Tako yOp3aHU eIeKTPOHU
OJIp’)KaBajy TaCHO MPaXIEHE Ma y peaTHOM CIIydajy pacrojena Op3uHE eNeKTpoHa aHcambia y
IJ1a3MU HEje M30TporHa. [Ipy HeemacTHYHUM CynapuMa MmoOyheHUX YecTHIla U eJIEKTPOHA J0Ja3u
70 TIpOMEHE EeHEpruje eJeKTpPOHAa MPU YeMy ce Mema W YHyTpallkha eHepruja Mojekyna. Y
3aBHCHOCTH OJl TWMA CYyJapHOT Mpolleca W pacmojene eHepruje Mely ydecHUIMa CynapHOT
mpoleca, Mema ce TemrepaTypa eJIeKTpoHa Y IJIa3MHU IITO C€ CBAKaKO OJpakaBa U Ha MPOMEHY
dbyHKIIMje pacmojiene eHepruje eaekTpoHa. HeenacTudyan TUN WHTEpaKIHje €IeKTPOHA U YECTHUIla
1a3Me yTude He MPOMEHY pacmlojielie U Kao TakaB Y3pOYHUK MpPeaMeT je MpoydaBama Kako y
TEOPUJCKOM TaKO W y €KCIICPUMEHTATHOMM CMHUCITY. Jlakie eleKTpOHM YHyTap XJQJIHHX TUIa3MH
HUCY MOHOEGHEPreTCKH, Beh Mory uMmaru paznuunte Mel)ycoOHe eHepruje Kao U jeJHaKe, Mambe WIH
Behe, ykymHe enepruje y mopehemy ca eHeprujama moOyheHMX KOHCTHUTYyEHAaTa WHIYKOBaHE
miazme. CaMuM TUM jaBJba ce MOTpeda 3a MO3HABaKHEM pACIoJieNie eHepruja eJIeKTPOHA T'aCHOT
npaxmema. Pacronena eHepruje eneKTpoHa y XJAIHUM Iula3MamMa MOTY C€ alpOKCHMHPATH
MaxkcBenoBoM (paBHOTEXHOM) wiu J[pajBcTEHOBOM (HEPAaBHOTEKHOM) (DYHKIIM]JOM pacroere.

HpajecTepHoBa (yHKIMja pacmojene KOPUCTH Ce€ 3a TNpPHKa3 EHEpPruje eJIeKTpoHa
WHIYKOBaHUX IJIa3MU TOE je TeMmIeparypa eleKTpoHa 3HaTHO Beha o Temmeparype joHa u
HeyTpaja TuiazMe (aToma, MOJIeKya, cI000MHUX pajuKalia) IITO j€ U TJaBHA pa3iiiKa MOMEHYTHX
dbyHKIMja pacrozaene ¢ 003UpoOM Ja ce CUCTEMH IUIa3Ma YeCTHIla He Haja3e y TePMOJAMHAMUYKO]
PaBHOTEKHU.
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Ananutuuku o0nuk JlpajBcrepHOBa (PyHKIHMje pacrojesie €Hepruje eJIeKTpoHa aar je
uspaszom (Li et al.1999):

0.5647n, 2

fo&) =~ Ve expill= 0.243) (=) |

[1.4]

MaxkcBenoBoM (DYHKIIMJOM pacrojieie alpoKCHMHPAjy C€ pacIojelie CHepruje eIeKTpPoHa

ypje Cy TeMmIleparype jeJHake TeMIiepaTypama aToMa M MOJIeKyJia pajHOr Taca Ia je camMuM

neprypOainyja cucremMa CISKTPUYHMM II0JbeM 3aHEMapeHa a pacrojena Op3uHa eNeKTPOHA Yy

a3sMu u3oTporHa. Takole, oBa GpyHKIMja pacnojese eHepruje eaekrpona, f (€), je yaupopmHa y
NOTJIely TEOMETPHje MPOCTOpa, HOPMUPAHA, U Y aHATUTHYKOM OOJIMKY J1aTa je cieaehuM u3pazom:

3 €1 —&
f©) =207 ()2 e(r) |

[1.5]
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Crnuxka 1.5. Ynopennu npuka3 Makcsenose u J{pajBcTepHoBa QyHKIIHje pacmojieie eHepruje
€JIEKTPOHA Y XJIaJUM, HEPABHOTESKHUM, TIIa3Mama (Cpeme eHepruje enekrponacy 1 eV u 4 eV
(mpey3ero u3 Denes et al.1997)

Ha ynopennom, rpadguukom mpuka3y pacnojena (ciuka 1.5) MoxeMo Ja MpUMETHMO Ja
HE3aBUCHO o]l W3abpaHe (pykiuje pacmojiene 3a MpUKa3 €HEpPruje €JIEKTPOHA TAaCHOT MPaXKHEHha
HajBehu Opoj eneKkTpoHa KapakTepullle eHepruja npuoamkHo y uaTepBaity ox 0.5 1o 4 eV. Mamu
0poj enekTpoHa Behe eHepruje KapaKkTepuIlle caM perl pacrojelie MTo PU3NIKH MPEACTaB/ha Mamby
MOTYNHOCT joHHM3alMje XJIQAHUX IJIa3MHU KaJa je eHepruja ynajJHuX eJIeKTpOHa y WHTepBaly of &
1o 10 eV (Denes et al.1997).

[lo3HaBaweM ¢GykuMje pacrojiene €Hepruje eJIeKTpPOHa MOXKE Ce H3pauyHaTH HHXOBa
temneparypa nomohy cienche dpopmyse: (Behlman 2009)

2 (0]
T=—<£>=f e f(e)de
3 0

[1.6]
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3a moTtpebe UcTpaxKuBama OBE JOKTOPCKE AMCEPTAIUje, Y MOJCIUpamby UHTEPAKIHje joHa
TUTa3Me W MOBPIIMHA IENTYJI03HUX MaTepHjajia, y30pKoBaHa je (GpyHKIMja pacroene eleKTPoHa 10
eHeprujama nodbujena Moute Kapio meromom 3a oxapeleHe ycimoBe racHOTr Npaxmema. 1ako
noOujeHa pacrojiesia HEONXoHa je 3a oapehuBame KoepuilMjeHTa Op3uHE CyJAapHHUX MpoIeca Of
uHTEepeca (jOHU3alMja U eNEeKTPOHCKO NoOyhBame MOJIEKyJa paaHOT raca) 3a OApKaBamke racHOT
MPaXHCHA U Y TIOTJIEAY TPETHPakha MOJMMEPHHUX Y30paKa.

1.3.2 OnTnuka emucuoHa cnekrpockonuja (OES)

Kako OmcMoO ymo3HamuM OCHOBHE KapaKTEpUCTHKE IUIa3ME YeCTO je HEONMXOAHO IIPBO
YTBPIUTH BPCTY er3ucTupajyhux decTuna, mUXOBY KOHIICHTpAlMjy na u temmeparypy. C o03upom
Ja Cy €JIEeKTPOHM Majle Mace, W NPU TOM HWIpajy IJIaBHY YJOry y HpoleciMa jOHHM3aluje U
nooyhuBama atoma pagHor raca koa RF mpaxmema, HEPETKO je O MHTepeca MO3HABAkEe CaMo
IUXOBUX TIOMEHYTHX KapaKTepUCTHKAa KOje ce 3a IUia3Me BUIHMX (PEeKBEHIMja J00Hjajy
UHIUPEKTHUM MEPEHEM OJTHOCHO TIOMONY CIIEKTPOCKOIICKUX METO/Ia.

Hajuemthe kopumhena meTona y CBpXy [AMjarHOCTHKE cacTaBa IIa3Me jecTe€ ONTHYKA
eMHCHOHA CIIEKTPOCKOIINja Y BUAJBUBOM YIATPABHOJICTHOM JEJTY CIIEKTpa 3padcha.

[lo3Hara je ka0 HEWHTpPY3MBHA TE€XHUKA JAMjarHOCTHKE IUIa3ME€ M HEPETKO C€ KOPUCTH 3a
Mepeme EJICKTPOHCKE TYCTHHE, TeMIIepaType eJeKTpOHa, TeMmIeparype Taca, IUia3ma
Harpu3ama/Op3uHe TalokKema W MOoTU(UKaIje MOBPIIMHE HHTEPAKIHjOM. 3a TadHO MEpEHme U
npeaBubame OBUX Mapamerapa BeoMma je OMTHO IMO3HABATH T'YCTHHY PEaKTHBHUX BPCTa KOja 3aBHUCH
O]l eKCTepPHHX IapaMeTapa CHCTeMa T'acHOT MPaXiemha Kao IITO Cy CHara, MPUTHCAK, IPOTOK M
apyru. (Gudimenko et al. 2012)

[Mpuniun paga jecte AETEKIMja €MHTOBAaHE CBETIIOCTH, eMmHcHje (OTOHA, O CTpaHe
noOyheHnx KOHCTHTyeHaTa Ija3Me MpeBe/ieHa y Tpapuuky NpuKa3 y BUIY ONTHYKUX €MHCHOHHMX
CIIeKTapa CcBOJCTBEHUX oapeheHum enemeHTHMa. CBaKM ONTHYKU CHEKTap CACTOJU CE€ OJ CKyIoBa
CNEKTPAIIHUX JIMHHMja YHje I0jaBJbUBAE 3aBUCH O]l €JEKTPOHCKE CTPYKType OMOTaya CBaKOT
eJIeMEHTa Kao U BUOpallMOHUX MOJA M POTAI[MOHUX CTama y ciay4ajy Mosekyia. Emucuja ¢poTtona
KOja ce JIeTeKTYje jaBjba Ce Kao IOCJIeAMIAa EJIEKTPOHCKE JEeKCIHUTaluje Kao M BHOpaluoHe U
pOTaIOHE JIEEKCIUTALMj€ Cca EHEPreTCKH BHIIET Ha EHEPreTCKHM HIDKE CTame. AHaIN30M
NOOMjeHHX CIIeKTapa MpHKa3aHUX y (QYHKLUUJU TaJaCHUX AY)KHWHA A00Mjajy ce MoJaly O BPCTH
YecTUIla Kao W YBHJ y HUXOBY KOHIIGHTpauujy yHyTap rmiasMme. [IpemHoctu kopumrhema oBe
MeToZie Cy OpojHE ma Tako ce Kao jeJHa O]l HajOMTHHjUX M3/Baja YMIbEHHIIA Ja He NepTypoyje
CHICTEM OJIHOCHO JIa j€ BPJIO HEMHBa3WBHA MeTo/1a. JIako je mpuiiaroJbuBa MIMPeM OTICEeTy IpUMEHe
o1 1abopaTOpPHjCKUX eKclepuMeHaTa (HykjeapHa ¢ys3uja) A0 BpEeMEHCKO-IIPOCTOpHOr mpahema

iasMe 3aTuM y oOpaau MmaTepujajga W KOHTPOJIM KOHTAMHUHAIMje Y TOKY Ipolleca TpeTHpama
(Devia et al. 2015).
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1.4 Undpanpsena cnekrpockonuja ca opzom @ypujeoBom
TpamcopManujom 0a3MpaHa Ha 0CJIaA0/b€HOj YKYITHO]
pedaexcuja (FTIR ATR)

1.4.1 NudpaupBeHa cneKTPOCKONMja

HNudpanpseno (IR) 3paueme je o6nact nuzmehy suassusor (VIS) m MUKpoTasacHOT pernoHa
TaJacHUX JYy)KUHA eJIGKTpOMarHeTHor crekTtpa. OOnact wuHQpaIpBEeHOr 3pavera MOXE ce
MOJICJIUTH Y TpHU cermenTa: aaineku IR cerment (enri. ,,FIR- Far Infrared), cpenma obmact IR nmena
criektpa (enri. ,,MIR-Mid Infrared) u obnact 6muckor IR 3padema eneKTPOMArHETHOT CIIEKTPa
(enri. ,,NIR-Near Infrared*) a momenyte obsiactu npukasase cy tradbenaapHo y tadbemnu 1.1.

Haneka uadparpsena oomact 3padema (FIR) moapazymena obmacT TamacHUX JTyKuHA 01 25
1o 400 cm™.

Cpenma obnact IR criekrpa monpasymeBa nomeH TanacHux ayxkuna ox 400 mo 4000 em™ u
BEOMa je MHTEepEeCcaHTHA 3a XeMUJCKe aHaju3e y3opaka Oyayhu na mojapasymeBa pa3MeHy €Hepruje
u3Mel)y HajHIKer BHOpamMOHOT HHBOA M TpBOr mMmoOyheHor BUOpamMoOHOT HUBOA OCHOBHOT
eJIEKTPOHCKOr cTama. dpekBeHlMje OBOr Jeja CIEKTpa OAroBapajy BHUOpalujamMa CKOpO CBHUX
(byHIaMEHTAIHUX Tpyla OPraHCKUX MOJIEKYJla Ma ce W MOMEHYTO MoOyhuBame 4YecTo Ha3uBa
¢dbynnamenTaniHuM BuOpanujama. CriekTpajiHe Tpake Koje ce IpU TOM jaBjbajy BpJIO Cy YCKE U
MehycoOHO pasnuuuTe mna aHanu3a M HUACHTU(UKAIMja cacTaBa HWCIOUTHBAHOT Yy30pKa HE
IpeJCcTaB/ba BEIMKU H3a30B. Cpeama ob6iacT MH(palpBEHOr Jena CHEeKTpa IMpelcTaB/ba BeoMa
3HayajaH U3BOp 3pauema OyAayhu aa urpa ynory y HOBpIIMHCKO] aHAJU3U TPETUPAHUX Y30paka y
eKCIIEpUMEHTAIHOM JIeNTy OBE Te3e€.

VY 6muckoj undpanpseroj (NIR) cnekrpockonuju ekciuTaiyja MoJieKylda ce MOCTHUXKE Y
OIicery TajacHux TyxuHa uzMely 750 u 2500 nm, mro oaroapa omncery TanacHux opojeBa uzmehy
4.000 1 13.000 cm™. Y 0BOM CITEKTPAITHOM OIICETy, BHOPAIIHOHE MOJIE TTOOYHeHNX (hyHKIIMOHATHAX
rpyna C-H, C-O, C=0, N-H u O-H cy ucrezame, nedpopmanuja u Makazacte BuOpaiuje. 3a
pa3NMKy OJ CIEKTPATHUX TpakKa Cpelbe 00JacTh WHEOpAIPBEHOT 1eia CIEeKTpa Oa3upaHux Ha
¢byHaamMeHTaHOM NOOYhHBamy 3a OBY 00JIaCT 3payera KapaKTepUCTUYHE CYy OBEPTOHCKE Tpake U
komOuHoBaHe BubOparmje. (Hostettman et al.2014)

Kana je y nutamy oapehuBame yHyTpallllbux (parMeHaTa BUILIEATOMCKUX MOJIEKyJla BeoMa
je BakHa MH(palpBeHa CIEKTPOCKONUja. AHAIN30M HH(QpAIPBEHUX BUOPAIIMOHUX CIIEKTapa MOTY
ce 10OMTH jeIMHCTBEHE MH(pOopMalMje 0 YHYTpallkhoj rpah MojieKyia Kao U XeMHUJCKOj CTPYKTYpH
VHyTap UCTHUX.

Haume, nomohy BuOpanuonux crekrapa Moryhe je ofpenuTH JyXHHY Be3a Kao M HUXOBE
MelycoOHe yrioBe, 3aTUM KOHCTaHTY CHUJIE Ka0 U MOTEHUUjalIHy eHeprujy. Y o0jacTu aHaTUTHUKE
XeMHje KOPUCTHU Ce 3a UACHTU(HUKAIH]Y MOJIEKYJa Kao M lbUXOBUX cacTaBHUX jenosa. (Beli¢ 2000)
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TaGena 1.1. /lomMeHu TanacHe AyXKHHE Yy 00JacTu MH(paLpBEHOT Jefia CIeKTpa eIeKTPOMAarHeTHOT
3pauema

Cmep pacma speonocmu Enepeuje u
ppexeenyuje (v)

(A)[m]

b P A A » 4 L ® X
1¥10-1) 1*10%  / 1*10%,4*1077%107 1 1*10" 1*10;# *10%  *10° N
/,I ,/I /,’ /// : : l, \‘\ \\\ \\\
Gama X zraci uv VIS IR Radio FM TV Kratki AM
talasi
baucka IR \
0.7-1.4pm
Cpeama IR Monexkyrncke
3.0-8.0 pm > BUOpaIyje
Jlaneka IR
8.0pm-
1lmm
J

14.2 Buopanuja mosexyJia

Kako 61cMo pazymenu ClIo’KeHO KpeTame MOJIEKYJla YeCTO MOJa3uMO OJ1 HajjeIHOCTaBHUjer
cllydaja a TO je MOJIEKYJ Kora YiHe JiBa aToMa. Kperame TakBOr MOJIeKyJa 3ampaBo MoJIpasyMeBa
BUOpalyje aromMa Koju ra yuHe. ATOMHM BHOpHpajy OKO COICTBEHHX PaBHOTEKHHUX I0JIOXKAja
OJIHOCHO TEPUOANYMHO C€ MPHUONIIKABAJy W ylajbaBajy y OJHOCY Ha PAaBHOTEKHE MOJIOXKAje aJH
Iy jeHe MPOCTOpHE KOOpAMHATEe Koja OAroBapa JHMHHMjU HUXOBE MelycoOHe XeMmHjcKke Bese.
@dpekBeHIMja OCIMIOBaka JBOATOMCKOT MOJIEKYNa, KOjU C€ 3a Majleé aMIUTUTYAE OCIHMIIOBamka
arnpoKCHUMHUpa XapMOHMJCKMM OCLMJIATOPOM, ONHCyje ce XYKOBHM 3aKOHOM. PectuTyrmona
KOHCTAaHTa OJHOCHO KOHCTaHTa CWJIE TUPEKTHO j€ Cpa3MepHa KBaapaTy BHOpaImoHe (pEeKBEHIIH]E
OCILIMJIOBah-a XapMOHHU]CKOT ocLMiIaTopa. JaunHa Be3e WM KOHCTaHTa CUJIe 3aBUCH O] YUMHEECHUIIE J1a
JIM j€ XeMH]jCKa Be3a JeTHOCTPYKA WJIM BUIIECTPYKA IITO HeH MHTCH3UTET YNHU MambUM WIH BehuM,
PECTIEKTUBHO. AMIUIUTY/IE OCHMJIOBamka YECTO HUCY pPeNlaTMBHO Malie Ma Ce jaBJba OACTYINAbE OJ1
XyKOBOT 3aKOHa OJHOCHO TI0jaBa aHXapMOHHjCKOT ocumiaropa. C THUM y Be3H YKYyIHA
MOTEHIMjajiTHa €Hepruja aHXPaMOHMJCKOT OCIMJIATOpa TEXKU EHEPruju TUCOLHUjalMje MOJIeKyJa
OJTHOCHO €HEPTHJH KOja je moTpeOHa 3a HEeroB paciajy Ha KOHCTUTYeHTe aTome (cimka 1.6). YmecTo
XyKOBOT' 3aKOHa, KOjU HHje NPUMEHUB 3a OBaj Cllydyaj, 3a JoOHjame BUOpAIOHE €Hepruje
AHXapPMOHHU]JCKOT OCIHJIaTOpa KOpucTH ce Mop3eoBa ¢yHKIHMja Koja c€ TpUMEHBYje Y
IpenuHrepoBoj jeAHaYMHU a KapaKTEepHILIe BUOpAIIIOHE HUBOE KOjU HUCY €KBHIMCTAHTHU (CIIMKA
1.6). Kao nmocneauna y ciekTpuMa ce jaBjba BHIIIE BHOPAITMOHUX CIIEKTPATHUX MHUKOBA 3a Pa3JIUKy
OJ1 cly4aja KajJa je y MUTamby XapMOHM]CKH OCLIUIATOP.
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Crnuxka 1.6. KpuBa noteHuujagHe eHepruje 1B0aTOMCKOT aHXapMOHUC]JKOT ocLMiiaTopa ca
BHOpAIlMOHUM HUBOMMA

WNwmajyhu y Bugy nmpupony BuOpaluja BHIIEATOMCKMX MOJIEKYJa Ca CTAHOBMILTA KBAaHTHE
MeXaHUKe MH(PALPBEHN CIIEKTPH KOjH Ce jaBJbajy Kao MOCIEeANIA BUXOBUX BUOpalMja U3a3BaHUX
noOyhuBameM, BeoMa Cy 3aHMMJbMBHU 3a aHanu3y. [la Tako OpraHCKM MOJIEKYJH, MOJIEKYJICKU
OCLIMJIATOPH, W3JIOKEHM JeNoBalky HH(QpalpBEHOr Jela CHEeKTpa eNeKTPOMAarHeTHOI 3paydema
ancopOyjy eHeprujy Ha TauHo oapehenum QpexBeHnMjama BUOpalija aToMa KOju WX YMHE U TPH
TOM JI0’KHMBJbaBA]y BUOPALIMOHO MOOyhuBame.

Haume, xama ce y3opak u3noxku IR 3pademy Moisiekynu yHyTap y30pKa JI0KHBJbABAjJy
IIPOMEHY AMIIOIHOT MOMeHTa arcopOyjyhu ¢oToHe uMja eHepruja oJroBapa KBAHTHO] pa3jHLU
eHepruja JBa BHOpallMOHA HHBOA MOJIEKyJa. XEMHjCKEe Be3e, MOJIEKYJIH, KOj€ KapaKTepHIIe
OJICYCTBO €JIEKTPHYHOT TUIOJIHOI MOMEHTa He BUOpHpajy Ha (peKBEeHLIMjaMa YIaJHOT 3padyera U
He arcopOyjy eneprujy. (Fan et al.2012)

Ancoprniyja eHepruje oIHOCHO BHOpalnoHo nobyhuBame 3a nocieaully Aaje nHppalpBeHe
CIEKTpE BHIIEATOMCKMX MOJIEKYJIa a caM MeXaHu3aM MoOyhuBama je mocieauiia TMoCTOojama
JUIIOJIHOT MOMEHTa MOJieKyJa. Y OKBHUPY €KCIIEpUMEHTAHOI Jeja OBE Te3€ Haj3HA4ajHuju
BHOpAIlMOHU TIMKOBH JaBjhajy ce y obmactu ox 400 mo 4000 cm-1 wm mpumamajy cpeamoj
uHOpaLpBeHoj o01acTH crekTpa 3padewma. Hacrajy BuOpanuoHuM mnoOyhuBameM cycenHux
BHOpAIMOHUX HHUBOA a HAJU3PAKCHHJH BUOPAIMOHM THKOBU jaBJhajy C€ TpH Tpenazy usmely
HYJTOT ¥ MPBOT' OCHOBHOI' BUOpAIIMOHOT HUBOA. Takole, mocToje 1 OBEPTOHCKE CIIEKTPAJIHE Tpake
KOj€ ce jaBJbajy NpHU pa3MEHU EHEpruje HECyCeIHUX BHOpAllMOHUX HUBOA, Il HUCY MpPEIMET
aHanu3e oBe Te3e OyayhM na je HHUXOB JIOMEH TallaCHUX IYKMHA W3BaH Cpelmhe MH(ppalpBeHe
00JIACTH €JIeKTPOMAarHeTHOT CIIEKTPa 3padeHha.
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1.4.3 BuOpannoHu cneKTPH BUIIEATOMCKHX MOJIEKYJIa

Kana cy y nutamy BHIIEATOMCKH MOJICKYJIH KPETamke TAKBUX MOJIEKYJIA y LEIMHH je BeoMa
KOMIUIEKCHO Oyayhu ma mojpa3ymeBa CyNEpIIO3HIM]y OCHOBHUX (HOpMajaHHX) BHOpalyja Koje
3aBHCe 07 Opoja aToMa y MOJIEKYIIy 4Hje ce BUOPAIMOHO KpeTame mocMarpa. CBaka oJf TOMEHYTHX
HOpPMAaJTHUX BHOpaIja 1moapa3yMeBa BUOPUPAHE aTOMa y MOJIEKYJTy OKO COIICTBEHOT PaBHOTEKHOT
mojioXkaja Tpu dYeMmy BuOpalyje TOMEHYTHX arToMa KapakTepuile jenHaka (peKBeHIHja u
MCTOBPEMEHHU IpoJia3aK KPO3 PABHOTEIKHH IOJIOKAj (jeHaka (pa3a ocunioBama).

Kox BumearoMckux MolieKylia MeljyaToMcKe XeMHjCKEe Be3e MOTY Ce IOCMaTpaTd CIMYHO
JBOATOMCKMM MOJIEKyJIuMa Oynyhw na cy mehyaToMcke XeMHjcKe Be3e 3ampaBo y BehuHwm
ciydajeBa oapehene nmaposuma Besyjyhux enekrpona. (Beli¢ 2000)

Hopmanne Bubparuje nene ce Ha:
e BanentHe (BaneHuone, ucrexxyhe) (enri. ,,stretching®)
e Jlepopmaruone (euri. ,,bending®).

OgaxBa mojiena 3aBHCH OJ1 YNEH-CHHIIC J1a JIW CE MEeHba JY)KHHA XeMHjCKe Be3e u3mely aroma
yHyTap MOJIEKyJla WJIHM C€ NPOMEHa jaBjba y BUAY IpoMeHe yria u3mely nmuHmMja koje mparte
TIOMEHYTE Be3e.

Banenmne wiu sanenyuone subpayuje KapakTepuiie IpoMeHa AyKHHE Be3e YK Oce, Koja
npaTd JIMHU]y Be3e u3Mel)y aroma, mpu deMy yrao uimel)y JIMHHja XEMHjCKHX Be€3a aroma y
MOJIEKYJly ocTaje HempomemeH (cmuka 1.7). Mory ce jaBUTH y OOJHMKY CHMETPHYHHX |
acuMeTpuYHHX BuOpammja. Kaga cy y nutamy acuMeTpUYHE BaJICHTHE BUOpAIHje CBOjCTBEHA UM je
BUIIA (PPEKBEHIIMja OCIMIIOBAHA Y OHOCY HA CHMETPHYHE.

Hepopmayuone nopmanne subpayuje moapazymeBajy MpoMeHy yria usMely JuHUja Be3a
aToMa y MOJEeKyJldy JIOK, HacCylnpoT BaJEHTHMM Be3ama, JyKHHa Be3e u3Mel)y aroma Mosekysa
ocTaje HerpoMmemeHa (ciuka 1.8). Takas Buj BUOpallHje MOXKE C€ TIO/ICIIUTH Y YSeTUPHU TPYIIE:

e Makasacre (eHri. ,,scissoring), J;

e Jbysajyhe nnm knarnkajyhe (eurim. ,,rocking), &;
e Knamajyhe nnu Maxajyhe (enrn. ,,wagging), y;
e Vaujajyhe (eHru. ,twisting), y;

O®pexBeHnja nepopManoHux BHOpanuja HmKa je y mopehemy ca QpexBeHIHjoMm
BaJIGHTHUX BuOpalMja ¢ 0O3UpOM Ja je 3a HHUXOBY I0jaBy MOTpeOHa HMXKa eHepruja molyne
MOJIEKYJIa Y BUIIIE €HEepreTcKo cTame. Jledhopmannone Bubpaiyje aemaBajy ce y paBHU WIN BaH Hbe
na ce 3a o0enekaBame BUOpaIija y TOM CMUCITY KOPUCTE O3HAKe ,,y *“ (BaH paBHH) U ,,0" (Y paBHH).

IHcTexyhe (BaneHTHE)

(O
v C@Q//’
b P

Cumempiutine Acumempuune

Cnuka 1.7. I'paduuxy nprka3 BaJIeHTHUX BHOpallyja aToMa y MOJIEKYITy
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Caengjajvhie (Jedopmannone) — v papHH

?@" C 3 )

Jby.vaplie Maxrasacine

Caengjajvhe (Jedopmannone) — H3BAH paBHH

_Qf+ +O +

Veujajyhe Mawmyhe
Crnuxka 1.8. TunoBu caBujayhux BuOpammja aroma y Mmosekyny (Casujajyhe Bubparmone Mojie)

Mogne ocumioBama, BalleHTHE H JedopMaliioHe, Hanase ce y Tabenu 8.1 y moriaBipy o
€KCIIEpUMEHTAITHO] BepU(PUKAMjH padyHApPCKOT KOJa CHUMYJAlHje KOJOM C€ MOJeTupajy
JUCOLIMjallije MOJIEKylia TTOHABJhajyNHX IENYyIO3HUX CTPYKTypa KOpUITheHUX y3opaka y IiazMa
TpeTupamy. ¥ TOM CMHCIY BpJIO Cy 3HayajHe Oynyhu na majy momatak O HauyWHY BHUOpaImje
MOJIEKYJICKOT OCIIMJIaTOpa Kao W (PpeKBEeHIH]y (TalacHy MYKHHY) OCIIHIIOBama IMPHU JEJIOBABY
YITaHOT 3pavyerha HHPPAIPBEHOT Jieja eIeKTPOMArHeTHOT CIIEKTPa 3padckha.
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Rastezude Savijajuce

ibracij vibracije
Grupa w(,::c.u)e Grupa (L,m_lj}
—=C—H 3300 CLCH 700
__/H
\C—II 3020 Lo’ 1100
N
£ H
/H
N
C—H 2060 £C—H 1000
N
4 H
H
o
—0—H 3680 (gas)b o 1450
3400 (liquid)»  / \zH
H
\\N—II 3350 3 1450
e ™,
H
\C=O 1700 -
pd CL0=C 300
—C=N 2100
—C=C— 2050
hS rd
c—C 1650
v ™,
N
e 00
< ™
—C—F 1100
<
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Cnuka 1.9. @pexBeHnuyje 1 MoJie OCIIIIOBama ope)eHnX rpyra y BUIIEaTOMCKHM MOJICKYJIHMa
(opeysero u3 Beli¢ 2000)

Jlakiie, BUOpALlMOHU CHIEKTPHU BUILIEATOMCKUX MOJIEKYJa J0O0HjeHH o0y 1oM HHpaLpBEeHUM
3pauemkeM eNIEKTPOMArHETHOT CIIEKTpa KapaKTEePHIE BPIIO CIIOKEHA TpUYa jep MPeICTaBIbajy CKYII
BUOpAIIMOHUX THMKOBa (JMHMja) KOj€ OAroBapajy pasiuuuTHM (peKBeHlrjama (TaJacHUM
Ty’)KWHaMa) W Mojama OCIHJIOBalkba aroMa yHYTap MOJIEKyJa HCIUTHUBAHOT (y HAIIeM CIydajy
IUIa3MOM TPETHPAHOT) y30pKa. AHaIU30M (PYHKIMOHAIHUX Tpyla Yy BUOPAIMOHOM CIIEKTPY MOTY
ce HJeHTU(UKOBATU MOJEKYIU jep je KOHCTaHTa cuie (jaunHa XEeMHJCKEe Be3€) HCTe3ama U
CaBMjama PeIaTUBHO HEMPOMEHJbMBA KOJI MOJIEKYJIa y UCIIMTUBAHOM y30pKy. (Beli¢ 2000)

3a aHanM3y TUIa3MOM TPETHUPAHUX Y30paka y OKBHPY OBE T€3€ BPJIO Cy 3HauyajHE TaKO3BaHE
,CKkeneTHe BuOpanuje. TakaB Bua BuOpaiyja CBOJCTBEH je aTOMUMa Yy MOJIEKYITY KOJU UMajy
NpUOIIHKHO JeTHAKe Mace a MPOCTOPHO MOTY Jia rpajJie KaKo JIMHEeapHe Tako U MPCTeHacTe 00JIUKeE.
Bubparyje moMeHyTHX atoma y MOJIEKYIy Cy pasji4yuTe y norjieny (ppexBeHIHje 1na caMuM THM
71ajy BUIIIE BUOPAIIMOHUX MTUKOBA (Tpaka) Koje ce y IeIMHU Ha3UBajy ,,0TUCAK MPCTa MOJICKyJa‘®,
JIOMeH TalacHHX IyKHHA KOje MX KapaKTEpHIIy TpHIaza HHTepBamy ox 1400 mo 700 cm™, u
MTO3HAT j€ Mo Ha3uBOM ,,00J1aCT OTHCKA TPCTAa MOJICKYJIa“ .

' Enru. ,,Fingerprint region®
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1.4.4 Nu¢ppaupBeHu cnexkrpomerap ca 0p3om dypujeoBomMm TpaHchopManujom
U aHAJIN3A 100MjeHHUX CIeKTapa

WNudpanpeena cnekrpockonuja Ha 0a3um Op3e DypujeoBe TpaHchopmammje MOXKe ce
OIMCATH Ka0 yjeJHO KBAIWTATHBHA M KBAHTUTATUBHA METOJla AHAIUTUYKE IIPUPOJE KOja je Halula
IIMPOKY MpPUMEHY Yy Bulle obnacTu aaHammuie. CymTHHCKH, MOMONY jeiHe TakBe TEXHUKE
uaeHTU(UKY]Y ce (PYHKIIMOHAIHE TPyIEe KOje CYy JIe0 OPraHCKUX M HEOPTaHCKUX je/IMIbEHha Koja ce
Ha Taj HAYUH MOTY MPETO3HATH U OJPEAUTH.

FTIR TexHuka ca MH(PALPBEHOM CIIEKTPOCKOIIMjOM Ha KOjoj ce 0a3upa Haja3u Beoma
IIMPOKY MPUMEHY Kao jeJHa o7 HajMONHMjUX aHATUTHUYKUX MeToaa. Hamme, Moxe ce ynmotpeOutu
3a KapaKTepH3allijy cacTaBa M CTPYKTYpe LIMPOKOI OICera CyncraHuu (OpraHcKM W HEOpraHCKU
MOJICKYJIH, jeIubCha U MelaBuHe). Takohe, peaTUBHO je je)THHA TEXHHMKA, BPJIO jeJHOCTaBHA 3a
ynotpedy W 3axTeBa Maje KOJMYMHE CyICTaHle NoTpeOHe 3a aHanu3y. To je, nakie,
MHUKPOJECTPYKTHBHA METOJa WM YaK U Oe3pazapajyha y menmHu Kajga ce KOPUCTH OECKOHTAKTHO.
Cge Buile MHOBaIMja OpucyTHo je y npousBoawmu FTIR crnekrpomerapa na ce y ckiaay ca TUM
MOX€E TMPUMEHUTH HAa MHOTO DPAa3JIMYMTHUX BPCTa Y30paka, y pacloHy OJf MacHUBHHX Y30paka
CeIMMEHTA JI0 YaK BEJIMYMHE HEKOIMKO Mukpomerapa. (Monnier 2018)

Kako je morogna 3a mueHTH(UKANW]y OPTaHCKUX jeAMIbEHa KOPHUCTH C€ M 32 aHAIH3Y
MOBPIIIKHE CUPOBE TKaHUHE jyTe TpeTupane miazmoMm. (Milosevic et al.2022)

FTIR je meTona ko0joj je cCBOjcTBEH Op3 OJ3WB, jJTHOCTABHOCT MPHU YIIOTPeOH, HEWHBA3WBHA
je, BeoMa OCeTJbUBa Ha IIPOMEHE XEMH]CKE CTPYKTYpEe Y30pKa M PElIaTUBHO JIaka 3a MPEeACTaBIbatbe
nojaTaka mMepema. Y mopehemy ca Tucrep3uBHUM HMHCTPYMEHTHMa OBa MeToja MMa mosehaHy
OCETJHUBOCT (OAHOC CUTHAJ/IIYM je BeoMa BUCOK), omMoryhaBa MHOro BehH MpOTOK €HEpruje MITo
JUPEKTHO yTHUYE Ha 3HAYajHO MOOOJbIIAHY CIEKTPalHy akBU3MIM]y. [loMeHyTe KapaKkTepuCTHKE
FTIR cnexkrpoMeTpu Ayryjy YMIBEHHIM Ja 10 JETEKTOpa J0JIa3u 3pademe CBUX (PpeKBEHIUja
nocrojehnx enemMeHaTa CHMYJITAHO INTO 3HAYM Ja C€ MHTEH3UTETH CBHX CHEKTPATHUX MYKHHA
KOHCTUTYEHATa y30pKa aHaJIU3HPajy Y UCTOM BPEMEHCKOM TPEHYTKY.

VY30piu koju ce aHaM3upajy moMmohy oBe METOJIe MOTY OMTH y CBa TPHU arperarHa CTama a
KOJINYMHA UCTIUTUBAHOT y30pKa Bapupa J0 pea BeIMUYMHE MUKpOorpama.

FTIR cnexTpu noOvjeHH aHAIM30M y30paka MpeCcTaBibajy rpadUyuku MPHUKa3 3aBUCHOCTH
arconuuje, ykynHe uiau audysHe peduexcuje niam ociabibeHe TotanHe peduekcuje (ATR) ox
JIOMEHa TaJIACHUX JY>KWHA HH(pAIPBEHOT JIeNia CTIIeKTpa eJIeKTPOMAarHETHOT 3payeha.

IIpu ananu3u noBpumHe Yy3opaka FTIR cnektpomerpoM Ha oxapeheHHM TamacHUM
Oy’)KHHaMa KOHCTUTYTHBHH  €JEMEHTH HCIMTHUBAaHMX Yy30paka amcopOyjy IR  3pademe
eJIeKTpOMarHeTHor chnekTpa. @pekBeHLMje Ha KOjUMa ce [elllaBa alcopliyja OAroBapajy
(bpekBeHIIMjaMa OCIIMIIOBakha aTOMa YHYTap MOJIEKYla HCIUTHBAHOT y30pKa IPH YeMy ce JeliaBa
IIPOMEHa JTUIOJIHOI MOMEHTa MoJjieKyha. [IpakTH4HO NpPUHIMII paja OBE METOJE MpeICcTaBba
Meperme ancopniuje WH(panpBeHOr 3pauema (TpEeTHpaHHX) y3opaka MmomMohy MajkiIcoHOBOT
uHTeppepomerpa. HakoH Tora mNpHUKYNJb€HM CHTHaJIM y BHAY HHTepdeporpama ce mnomohy
onpehenor maremaruukor anroputma (dypujeose Tpanchopmaiuje) oopalyjy y uuspy nodujama
uHopaupseHor cnektpa. Ha Taj Haumn FTIR chnektpomerap mnpukymba W JAUTHTAIU3Yje
untepdeporpam 3atum Bpun DypujeoBy TpaHcopmalujy Ha NPUKYIJbEHUM MOJalMMa U Kao
uzna3 naje FTIR cnekrap. @pexsenuuja u IR ormcer koje ce jaBjbajy Kao OA3MB TOKOM oOpaje
y30pKa jeMHCTBEHO KapaKTEpHUIIy XeMHjCKH cacTaB y30pKa ma ce meroB IR cmekrap kopuctu y
UACHTU(UKAIM]Y U KBAaHTU(DUKALIMjU HETIO3HATUX JeIUHECHA Y Y30PKY.

FTIR cnektpomeTap cacToju ce U3 TpU BpJIO OMTHA TpaMBHA Jielia a TO CY: U3BOD 3pavecma,
MajkncoHoB mHTEepdepomerap (Kao HajOMTHHjU €0 MHPPAIPBEHOT CHEKTPOMETPA) U JCTEKTOP
(Marinkovi¢ 2021). C TuM y BE3d OCHOBHY KOHCTPYKIH]jy CIIEKTPOMETpa YHHE ITOMEHYTH
uHTephepomeTap, U3BOP 3pademha OJHOCHO CBETIOCHU M3BOP, 3aTHM HOJIYIPOMYCTIHHBO OTJIEAATI0
(errm. ,,beam splitter”, memman cHoma ymagHOT 3payema), (PUKCHO W TOKPETHO OTJIEAAI0 U
nerekrop. Ha momynpomyctibuBo ornenano (okKycupa ce MOJUXPOMATCKH CBETJIOCHH CHOIl KOjH
E€MUTY]e U3BOP 3pavcma.
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[TonoBMHAa €MHMTOBAHOT CBETJIOCHOT CHOIA 3pauerha MpoJasd Kpo3 MOIYNPOINyCTIEUBO
OTJIEZIAJIO Y TIPaBIly U CMEPY MOKPETHOT OrJie/aia JIOK ce IPYTH JIeo pedIieKkTyje Y MpaBIly H CMepy
HETMOKPETHOT oryieAana. HakoH Tora MpomyImITeHH CBETIOCHH CHOIOBH OWBajy OIOMjeHH U
YCMEPEHH Ka MOJYNpPOIyCTJbUBOM OIJIeAally TAe J0ja3u 10 uHTepdepeHuuje. Oamax MOTOM
3padyeme Ce ycMepaBa Ha WCIHTUBAHM Y30paK IJIe Ce JeliaBa TpaHCMHCHja win pedriekcuja
ymaaHor cHoma (ciauka 1.10).

JenHa on HajmONyMApHHUjUX TEXHHUKA JaHALIHHIIE 33 NCIIUTUBAE OMOJIOMIKUX Y30paka jecTe
cneKkTpockonuja ocinabibere ykymnHe pediekcrje (ATR) koja ce 6asupa ce Ha NMPUHIUITY TOTAJHE
YHyTpalme pediekcuje Koja je yjenHO M MeToja KopuinheHa NpH HCIUTHBAKY TPETHPAHHUX
y30paKa y eKcrlepuMeHTaHoM ey oBe Teze. Hamme xog ATR merone ymanno IR 3pademe koje
J071a3u 0 KpucTana (qujamMaHT/TepManujyM) OuBa TOTamHO peduieKToBaHa Kaaa je yrao usmely
VIIATHOT 3paueha M TOBPIIMHE KpHcTana Behw o KpUTWYHE BpeAHOCTH ((PyHKIMja HHIEKCa
npesamMama JBe MOBPIIUHE). 3apaBo YUTAB MPOLEC Ce JeIIaBa Kajia CHON YIaJHOT HHPPAIPBEHOT
3pauema moJ oApeheHHM yriioM majga Ha KPUCTa, KOjH je y OJMCKOM KOHTAaKTy ca Y30PKOM.
Konrakt m3mely ynanHor 3padema u KpucTaia (MCIIUTHBAHOT Y30pKa) jeé TIOHOBJBUB I1a PE3yNATHPA
Behum Opojem pednekcuja. HHTepakiuja ymagHor 3payemha ca HCIUTHBAHUM  Y30PKOM
nojpasymeBa (hU3MUKO TMpoAHpame 3padema 10 ayoune ox 0.5 mo 10 mMumkpomerapa umme ce
eHepruja ynaJHor 3payerha cMamyje a caMuM TuM ynagaau cHon IR 3pauema OuBa ociiaGibeH.

TakaB CHON CBETIIOCTH CMamEHE EHepruje, KOju je y OBOM CJyd4ajy HacTao yKYITHOM
peduiekcujoM, ycMepaBa ce Ha JIETEKTOp KOjU HM3JIa3He MOJAATKe Jaje y BUAy HHTepdeporpama. Y3
nomoh dypujeoBe TpanchopMmalije 1o0ujeHr nHTepdeporpaM MPEBOIH CE Y aliCOPIHOHU CIIEKTap
uH(ppalpBeHOr 3pauema y (QYHKIHMjH TajlacHe Iy>KMHE KOja je KapaKTepHCTHKa pe3ynaTyjyher
ocnabJbeHOT 3padema. Jlo0ujeH HHPpAPBEHU alICOPIIIIMOHY CIIEKTap KapaKTEPUCTUYAH j€ 32 CBAKU
y30paK CXOJIHO FoeTrOBOM XEMHU]jCKOM CacTaBy.
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Crnuxka 1.10. brok mema uHdpampBeHor cnekrpoMerpa Ha 6a3u DypujeoBe Tpanchopmarimje
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Hacranu uHdpanpBeHn CeKTpyu MOTY OMTH NMPHUKa3aHU U Yy BUAY 3aBUCHOCTH TPAHCMUCH]E
0]l TAJIaCHE AYXXKHMHE WMH(PAIPBEHOr CIEKTpa 3padema uMajyhu y Buay mehycoOHy maremMaTHuky
3aBHCHOCT arcopOaHlldje W TPAaHCMHTAHIMje Kao M BPCTE CKayla (JlorapuTamMcKa W JIMHEapHa).
Nudpanpeena cnexkrpomerpuja DypujeoBe Tpanchopmarmje (FTIR) xopuctn ce u 3a
KapakTepu3alHjy CJIOKEHHX M CHeuM(UYHUX Yy30paka, IITO HHUje TpHUBMjajaH 3aJaTak 3a
ucrtpaxkuBade. Iloremkohe koje ce Mory jaButu npu npumenu FTIR meronme wucnutuBaama
MOBpIIMHE Yy30paKa [0ja3d YIJIaBHOM O] BHCOKOT CTEleHa IMpeKianama HH(paIpBEeHUX
ariCOPMIIMOHUX OICera, ITO OTeXaBa TayHO U MPEelu3HO ojApehuBame (YHKIUMOHATHUX TpyIIa.
(Radu et al.2012)

Ha ciumm 1.11 Hamasu ce neo tabene KapakTepUCTUYHUX (QYHKIIMOHATHUX I'pyIa Koja
je xopumrheHa npu UASHTH(PHUKALN]U Be3a YHYTap MPHUCYTHUX MOJIEKYJa Kao U Mel)yMOJIeKyICKUX
BE3a CaCTaBHUX je/IMI-EHA Y30paKa.

300r cBux MoryhHOCTH KOje TIpy»ka OBaj BUJ aHanm3e cacTaBa y3opka FTIR merona namma
je TMpUMEeHy U Yy UCHUTHBABy cacTaBa LENyJO03HUX MaTepujaia y Morjieay BOJOHHUYHUX Be3a

LeNTYJI03HUX BJIaKaHa M KPUCTATHOCTH IIETYJI03¢ Kao rpaauBHOTr ejxeMeHTa kope apsera (Ciolacu et
al. 2011).

Grupa ‘ Intenzitet Opseg fi ES‘ ERcua
(cm )
C-H VALENCIONA
Alkani (m-s) 2062-2853
. N 3040-3010
Alkeni. monosupstituisani (vinil) (m) 3005-3075
Alkeni. disupstituisani. ¢is (m) 3040-3010
Alkeni, disupstituisani, rans (m) 3040-3010
Alkeni. disupstituisani. gem (m) 3095-3075
Alkeni. trisupstituisani (m) 3040-3010
Alkini (s) ~3300
Aromaticni W) ~3300
[ C-H DEFORMACIONA |
Alkani. C-H (w) ~1340
Alkani. -CH>- (m) 1485-1445
Alkani. -CHj; (m) 1470-1430
(s) 1380-1370
Alkani. gem-dimetil (s) 1385-1380
(s) 1370-1365
Alkani, rerc-butil (m) 1305-1385
(s) ~1365
Alkeni. monosupstituisani (vinil) (s) 005-085
(s) 015-905
(s) 1420-1410
Alkeni. disupstituisani. ¢is (s) ~690
()
Alkeni. disupstituisani. frans (s) 970-960
(m) 1310-1295
Alkeni. disupstituisani. gem (s) 805-885
(s) 1420-1410
Alkeni. trisupstituisani (s) 840-790
Alkini (s) ~630
Aromati¢na. supstitucija tipa:
e 5 susednih atoma vodonika (v.s) ~750
* 4 susedna atoma vodonika (v.s) ~750
¢ 3 susedna atoma vodonika (v. m) ~780
e 2 susedna atoma vodonika (v. m) ~830
e 1 susedni atoma vodonika (v. m) ~880
[ (€c=C. C=C) VALENCIONA VISESTRUKA |
Alkani. nekonjugovani W) 1680-1620
Alkeni. monosupstituisani (vinil) (m) ~1645
Alkeni. disupstituisani. ¢is (m) ~1658

Cmuka 1.11. Jleo Tabene oapeheHNX CieKTpalHUX MUKOBa (Tpaka) pyHKIIMOHAIHUX IpyIia
OPTraHCKUX MOJIEKYyJIa KOPUIINEH y WACHTU(DHUKAIM]H HHTEP U HHTPA MOJICKYJICKHX Be3a TPETUPAHOT
y30pKa Y eKCIIEPUMEHTAIHOM JIENTy OBe TOKTOpcke auceprtanuje (Jovié 2021)
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1.5 Tperupame nmoBpiinHe neayjao3nux marepujaaa CO, miazmama

[Ina3ma je KBa3sHMHEYTpPAJIHO YETBPTO CTambe Marepuje, HacTaio mnpolojeM raca, 4uju
KOHCTUTYEHTH (TIO3UTUBHO M HETATHBHO HACIEKTPHCAHU jOHH, aTOMH, METACTaOWIH, €JICKTPOHH,
noOylheHn MoNeKynu U aToMu, (POTOHM) MHTEparyjy ca HOBPIIMHOM TPETHPAHOT y30pKa Ha HAuYWMH
KOju ozpelyjy ycloBH TacHOT MpaKiemha OJHOCHO BPCTa pPAJHOT Taca, cHara W (peKBEHIIW)a
M3BOpa Hamajama, MPUTHCAK M IMPOTOK PAAHOI raca, TeOMETpHja peakTopa Kao M BPEMEHCKHU
MHTEPBAJ TPETHPamba MOBPIIMHE MaTepHjajia (Y30pKa y IIa3Mu).

MonudukoBame MophoIorHje MOBPIIMHE KA0 U XEMHUJCKE CTPYKTypE PElIaTHBHO j& JIAaKO
W3BOUBMBO KOJ TOJMMEPHHX MaTepujajia y mopehemy ca ApyruM Marepujaauma (MeTald,
kepamuka). bam 300r TakBHX O0COOMHA MOJMMEPH CY C€ M3BOJHIIM KA0 MAaTepUjadl O BEIHKOT
HWHTEepeca 3a MoAu(duUKanujy Mmia3MaMa y MUPOKOM OIICETy MPUMEHE (3alTUTHE MPEBIIaKe, TAHKH
cliojeBH, OuoMmarepujaim, KOMIO3WUTHH MaTepujanu utTH). [Ipormec Tpermpama IIa3MOM HMa
3Ha4ajHy MPEIHOCT y OJHOCY Ha XEMH]jCKEe METO/Ie MOAM(HUKOBamka MOBPIIMHE CyNcTpaTa (0esbeme,
okcuaanuja uta) Oynyhu na je 9ucT M CyB MPOIEC M Ca CTAHOBHUINTA €KOJIOTH]E MPHUXBATIEUBHU]H.
Taxohe moctoje u npyru HauuHU oOpajze Marepujana (Jacepcka oOpana, oOpana YB 3pauemem,
TOIUIOTHA 00paja UT/.), alk MPEIMET Te3€ jeCTe TPETUPAhE MOBPIIMHE y30pKa IuiazMama na he to
U OUTH TIpeaMeT Jajber UCTpakuBama. [IpemHocT kopuinhema mia3mMa TpeTMaHa orjiena ce y
MOTYNHOCTH (PU3UYKOT M XEMHjCKOT TPETHUPama MOBPIIMHE MOJIMMEpa Ha CEJIEKTUBAH HAauuH 0e3
(GU3NYKO-XEMHUjCKE TMPOMEHE YHYTpallllhe 3alpeMHHE CaMor y30pka. Tpajame camor mporieca
TpeTHpama je 3HaTHO Kpahe y mopehemy ca JOpyruM JIOCTYIHUM MeToiama (XEeMHUjCKHM
CyICTaHIIaMa).

Kao mto cMo Mornm 1a mpuMeTHMO Tipu (GopMHUpamy TUIa3Me J0J1a3H JI0 CTBapama 00JacTu
OKO €JIeKTpoJia KOje KapaKTepulle M3paXeHWJU Naja MoTeHuujasa (oMoTay 1uiazMe). EnexTponu
KOJU J0Jla3e U3 IUia3me, 0e3 o03upa Ha CBOjy Behy MOKPET/HMBOCT y OJHOCY Ha jOoHE, OWBajy
0J0MjeHN WHTEH3UBHMM €JIEKTPUYHUM TNoJbeM Oyayhu Aa je BeIMKH TpaJHjeHT MOTEHIHjaa
YHyTap MOMEHYTHX 00JIaCTH OJHOCHO JIaTy 00JIacT KapaKTepHIlle HapylieHa eIeKTPOHEYTPATHOCT.
HacynpoT TOj 4MEBGHHIM JOHM HAcTald Yy XJIaJHO] IUla3MH OuBajy YOp3aHH IOMEHYTUM
€JIEKTPUYHHUM T10JbEM TaKO J1a UM j€ CBOJCTBEHA 3HayajHO Beha KMHETHYKa €Hepruja y oJHOCY Ha
MHUIMjAJIHY [a TO0J] TUM YCJIOBUMa ,,00M0apayjy* eiaeKkTpojie MpUOIMKHO HOPMAIHO HA HHXOBE
nospimHe. [Ipumenom RF Hamajama enekTpoze ce HaM3MEHWYHO TMOHAIIAjy Kao KaToJa M aHoza Yy
3aBHCHOCTH O/ MOJIyIIepHo/ia OCIIMJIOBamka €IeKTpUYHOr noJjba. [logenmaBameM najna NOTEHIMjala
00JIacTH OMOTa4a JUPEKTHO C€ YTHYE Ha BPEIHOCT PEIYKOBAHOT EIEKTPHYHOT 110Jba I1a CAMHM TUM
U Ha KoeuIjeHT Op3uHe oapeheHux nporeca o uHTEpeca. Yak U J1a Cy jOHH, HACTANIU y TIa3MH,
IpH yJaacKy y oOJacT oMoTaya Iula3Meé MOHOCHEPTeTCKH Kao M Ja He J0KUBJhaBajy HHUKaKaB
CyJlapHU Tporiec octojahe pacmo/ena joHa Mo eHePryju Kao MOCIeuIla OCIIUIOBama TOTCHITHjana
oMoTaya TMaasMe (karomHu manx noreHiujana). (Panagopoulos et al. 1998) Camum Ttum
MOJIETIMPAEM ITIOMEHYTUX KapaKTEpPUCTUKA OBE 00JIacTH Iu1a3Me Moryhe je Moau@uKoBaTH y30paK
YHET y IUIa3My.

XKemmenu edexaT Ha TpeTUpaHOM Y30pKy onpelyyje n300p paaHOr raca U TMOMEHYTUX
napameTapa TacHOI Mpaxmbema oJHocHO minazMme. Ha cnumu 1.12 nanmasu ce rpaduuku mpukas
JIeNoBaka JOHA W3 TUIa3Me Ha eNeKTponay (WM y30paK yHECEeH y IuiazMa meaujym). Takohe, y
tabenu 1.2 Hanmaze ce mojany 0 KOHCTUTYEHTUMA IUIa3Me y MOrjey eHepruje mpara 3a ojpehene
mporece Mpy MHTEPAKIMjH Ca TOJMMEPHUM Y30pIMMa Kao W TOAAld O AYOWHHU MPOJHpama y
YHYTPAIIKHOCT LENYT03HOT Y30pKa.
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Tabena 1.2. EHepruja koHCHUTyeHaTa IUIa3Me ca JTyOMHOM IpOJHpama
(mommumepa) (Gilliam 2006)

BpCTa YECTHUILIC IJIa3M€E

IIPU TPETHPamy Y30pKa
JlyOuHa mpoaupama Enepruja (eV)
(nm)
Joun 2-5 10-500
EjexTponn 1 5-10
MeTtacTa0uIHH [ToBpmHCKH 10-20
HeyTpaJu MOJICKYJIApHU CIIO]
VUV ®otonn 10-50 >5
UV ®ortonn ~um <5
Csi000aHM paguKaImn [ToBpiHCKH 0.05
MOJICKYJIApHU CJI0] ca
BepoBaTHOhoOM audysuje y
Macy
Y Y A
IInasma
\s.‘ .~..~..'~
_[_ \'""c‘\ ...'"\
Omorau =" g T
iasme g !
(eHru. £ 4‘.“ ~. 104 pe
,»sheath®) Y e \ l
v Y Nz
TpajexTopuje joHa
Enekrpone 1 :

10wy

Y

(mpey3ero u3 Chabert et al.2011)

Cnuka 1.12. [llemaTcku mpuKa3 TpajeKTOpHje joHa y 001acTH oMOTayva ia3me (eHri. ,,Sheat)

Henyno3uu MmaTepujaau 4yuje ce MOJENHpame TPEeTUpama IUIa3MOM MOXKE H3BECTH CY

u3Mely octanor mpUpoIHH LENYI03HH MaTepHjald OAHOCHO MaMyK, jyTa, KOHOIJbA, JIaH U JIPYTH.
TakBu MaTepujanu u3ABajajy ce y MOTpeOH JaHAUIBHIE 32 €KOJIOIIKH OCBEHINeHHjUM HAuUuHOM
KHMBOTa. BpojHE Cy MpeHOCTH KOje UX M3/Bajajy y OJHOCY Ha BEIlTauKe MaTepujajie, a camo Heke

O]l IbUX CYy YHIHCHHIIA JIa Cy OMopasrpaauBy (HETOKCHUYHU IO OKOJHUHY), 0OHOBJBHMBH (Oynyhu na ce
no6ujajy u3 oxpehenux memosa pactyhux Onmspaka (ctabJbHKa, JTUCT, CEMe)) Ila U CKOHOMHYHH]H Y
norjieay HM>e 1EHC KYITOBHUHC.
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2 Merton ,, YecTuna y hesmju“ (enra. ,,P1C*)

[Tocnenwmux JaerneHrja TOCTOJU BEJIMKH HAmop Yy OO0JacTH KOMIIJYTEpCKE CHMYJIalnje
(Mozenupama) IiIa3Mu y morjieny nodoJblama Moryhux meppopmaHcu jep je TOTOBO Hemoryhe
YKJbYYUTH CBE aCHEKTE FacHOT Mpaxmema. Kao pelieme HaMeTHYJI0 ce MpOoHaTaKehe Mojiena KOju
he OWUTH jeIHOCTABHUjU y TEXHUYKOM CMHUCIY Tla CaMUM THM M KOHLUIHUpPAH ca ojpeheHum
npernocraBkama. Ha taj HaumH, 700po KOHGUTYpHCaH MOJIET CUMYJIAIMje MOXe Jla MPY>KH OpojHE
uHpopMalnrje Koje Cy eKCIIepHMMEHTATHO BeoMa TEIIKe W HEM3BECHE 3a no0ujame. Pesynraru
cuMyllalije Tpyxajy OpojHe MOryhHOCTH Kao INTO Cy CMEpHHIIE 3a JlaJjba HCTPaKUBamba,
NpOHATAKEHE ONTHMAIHHJUX YCIOBAa paja WM MOTY IOCITYKHUTH Kao HJ€ja 3a yCaBpIIaBame
IU3ajHa y UUJby MOCTH3ama 00JpuX meppopMaHCH M KOPUCHHUX YNIa3HUX MojaTaka 3a morpede
nasber uctpaxupama. (Benstaali et al.2013).

[Touerak xopunthemwa oBe MeTO/E Be3yje ce 3a AaBHY 1955. roguny. ¥V ¢usuim miasme oa
METOJIla KOpUCTH oJ cpeamHe 80TUX TOAMHA MPONUIOT Beka y cBpxXy mpahema TpajekTopuja
HAEJIEKTPUCAHUX YeCcTUla Koje ce Kpehy moj IenoBambeM CaMOOAPKUBUX €IEKTPOCTATHUKHUX (MU
eJIEKTPOMAarHeTHX) I0Jba HM3pAuyHATHUX 3a CBaKy TauyKy MpeXe Koja TMoapa3ymeBa (HUKTHBaH
MPOCTOp KpeTama yecTuia. Jlakie camM MeToa mpuiiaroheH je MpOCTOPHO OrPaHUYCHO] IUIa3MH
W TIpecTaB/ba TEXHUKY KOjOM ce€ peliaBajy kiace oapeheHux nudepeHIHjaHuX jeaHadynHa
(Inusa et al.2014). Haume, MopenupaHo KpeTame YecThIla 0a3upa ce Ha KIACHYHOj MEXaHWIU U
KJIACUYHO] €JIeKTPOJIMHAMULIN Y (PUKTUBHOM IIPOCTOPY OrpaHuyeHe pesonyuuje. C THM y Be3H caM
Mozen Moryhe je mocMaTpaTd ca MaKpOCKOICKOT CTAaHOBHINTA TA€ CKyN AuQepeHIrjaTHUX
jeqHaYMHA TpEeACTaB/ba TUHAMHUKY MOJCIHPAHOT CHUCTEMa JIOK j€ MHKPOCKOIICKH TJeIaHO
MoJIeJIMpaHa Iuia3Ma CKyIl JUCKPETHUX (CyTep) YecTHIla.
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Cnuka 2.1 I'paduuku npukas meroaa ,,Yecruna y hemmju™ (PIC meTom)

OBaj Meron je y WIMPOKO] ymoTpebu y oOjacTu cumyialyja pa3HUX BpcTa IUIa3Me a
noceOHO je OJ 3Hauaja YMIbEHHUIA Ja ce IMOMONy padyHapcKOr KoJa MOTY MOJIeNUpaTu
HEpaBHOTEXKHE IJIa3Me TJle cama pacrojieNia HaeleKTPUCAHUX YeCTUIa Y MPOCTOpPY HHUje camo
¢dbyHKIIMja JIOKAJHUX, CAMOMHJYKOBAaHMX, MOJba. Benuka rycTMHa Kao M MPOCTOpPHA pacmojena
HAEJIEKTPUCAHUX 4YeCTHULla CTBapajy MpaBU H3a30B Yy TEXHUYKOM CMHCIY KOMIIjYTEPCKOT
CHUMYJIMpama Ma ce ycleJ Tora OBaj METOJ OrpaHHYyaBa Ha CHCTEME y KOjUMa BJa/ajy HIDKU
MPUTHUCITA OJHOCHO Ha IJIa3Me KOj€ KapaKTepuIle T'yCTHHA 0 10Y/m3. Haenektpucane uecrtuiie
wia3Me (Kao U HeyTpalii) MOAENY]y c€ y BUAY MOjeAUHAYHHUX CylepyecTuia (MaKpoyecTHIa) Te
CBaKa IOJApa3yMeBa BEIUKHU OpOj peaTHUX YECTHIA IPUCYTHUX Y KOHTUHYAITHOM (pa3HOM NPOCTOPY
(Cnuka 2.1).
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VYHyTap miazme Kperame uectuna onucyje ce Kiacuunom IHbyTHOBOM MeXaHMKOM JOK ce
CHUMYJITAHO payyHa M EJIEKTPOMArHETHO (EJIEKTPHYHO) TO0JbE KOje IMOTHYE KAKO OJl E€KCTEPHOT
Harajama TaKo M O] Pe3yJITaHTe CAMOMHAYKOBAaHMX I0Jba CTBOpeHHX KylnoHOBMM MHTepakiujama
HaenekTpucanux dectuna miasme (Chain et al.1984). [lakie, enekTpudHo (M/HIH MAarHETHO MOJBE)
CTBapajy came 4YecTHIle y IIa3Ma CHUCTeMY 3ajeJJHO ca EKCTEPHHM II0JbeM KOje IMOTHYE O]
COJICHOMJIa WJIM TIPOBOJHHX EJIEKTPOJa Ha Koje ce oBOAW ojpeleHa Bpcra Hamajama. (Lapenta
2015) MoaenoBame 1ia3Me KOpUIINeHEM OBOI METOJa MOJApa3yMeBa W HMHTEpakiujy (cymape)
HEJICKTPHCAHUX YECTHIIA Ca aTOMHMa PaJHOT Traca YHyTap Mpexe, I/ie c€ Kao TPaHUYHU YCIIOBH
HaBojie Kapaktepuctuke ekcrepanx LRC koma. Moryhu cynapHu nporecu y GUKTHBHOM ILIa3Ma
MPOCTOPY HHUCY JEIHAKO BEpoBaTHM Beh Cy OTeXumeHH BepoBaTHOhama Koje OAroBapajy
KOHKPETHUM CyJIapHUM TIpoliecuMa (eTacTHYHH U HeeJTaCTUYHU CyJapy YECTHIIA TUIa3Me).

Takohe, cumynraHo ce oapelyyjy TYCTHHA YECTHIIA, TYCTHHA CTPYje M EIEKTPOMArHeTHO
noJbe. Y OKBUPY HCTpa)XMBama OBE JOKTOPCKE IUCEpTalMje MOJCIUpaHa je eIEeKTPOCTaTUYKa
II1a3mMa ca MPOPavyyHOM TYCTHHE HACJCKTpUCamha M CICKTPUYHOT I0Jba. EJIEKTPOCTaTHYKOM
IJ1a3MOM Ha3WBaMO IUJIa3My 4Ydja peaim3alija HacTaje JCIOBAEEM CaMO €KCTEPHOT EICKTPHUYHOT
10Jba JIOK j€ MarHeTHO TO0JbE jeIHAKO HYJTOj BPEIHOCTH. 3allpeMHHA MPOCTOpAa Y OKBHPY KOra ce
yecTulle kpehy mozaesbeHa je ca Opojem hemurja Mpexe Tako Ja cBaka Tauka (UKTHBHOT MPOCTOPA
npumnaaa Hekoj hemuju Mpexxe. bpoj yectuiia mpejicraB/ba KOHTHHYUPAHU MEIUjyM TUTa3Me WIIH
CHON y KOM CBaKy 4YeCTHIy Koja ce Hala3u YHyTap Mpexe oapelyjy koopaumHaTe, BpcTa
HaeJIeKTPpUCamba U heHa Maca. J[a Ou ce TayHO OIUcalii aTOMCKH TPOIIECH M ePUKACHO H3pavdyHalie
KynonoBe unTepakiuje Mel)y HaeJIeKTPUCAHUM YECTHIIaMa HEOITXOAHO je MI03HABAE I'yCTHHE CBUX
BpcTa (DM3MUYKUX YECTHIIA YHYTap Mpexe. Y Ty CBpPXY cBaka henmja Mpexe Mopa Ja uMa JJOBOJbaH
Opoj decThIla cBake BPCTE. YKOJMKO je Tula3Ma eJIeKTPOCTATUYKE MPUPOAC (MHTCH3UTET BEKTOpa
MarHeTHe WHAYKLHMjE jeAHAaK je HYATO] BPEAHOCTH) EJIEKTPOCTATUYKU TMOTEHIHjall padyyHa ce
nomohy I[loacoHoBe jemHauMHE a EIEKTPUYHO IIOJbE KA0 HEraTWBaH TPaTUjeHT MOMEHYTOT
noteHujana. Jlerasban npuka3 MakcBeJIOBUX jeTHAUYMHA JaT j€ Y OKBHPY OBOT IOTJIaBIba.

Cumynaiyje 3acHOBaHE Ha TMOY3JaHOM (PU3HUKO-XEMH]JCKOM MOJETUpamy CHCTeMa 3a
o0pajy Iu1asMe MOTY 3HauajHO CMamUTH Opoj MOBE3aHMX EKCIepUMeHaTa Koje Ou uMHaue Ouio
HEOIXO/IHO M3BECTH Yy JadopaTopujckuM ycioBuMa. I[lopex Tora, TakBo mMojenupame ce Takohe
MOK€ KOPUCTHTH y KOMIIjyTepckuM mpojekToBamiuma (CAD) HOBHX MPOLIECHUX CHUCTeMa Kao U 3a
ONTUMU3AIN]Yy TPOM3BOJAHUX TIpolleca y OKBHPY IMOCTOjehnxX Iia3Ma cucremMa 3a o0Opamy.
(Hamaguchi 1999)

VYcrnenHo UMIJIEMEHTHPAKHE OBOT METOAa NMPUMENEHO je Yy HMCTpakKuBamy WHTEPAKIIH]e
Jacepa W Iula3Mme, Ko onpehuBama yOp3ama €IeKTpoHa M TeMIepaType 3arpeBama joHa Y
joHocdepu aypope, 3a oApehuBame MHUKPOHECTAOMIIHOCTH y TOKamaky (TpajdjeHT TeMIepaType
JOHA) 3aTHM y CUMYJIAllMjU PAXbEha Y BaKyyMy UTI.

2.1 Cynep (Makpo, Ilceyno) yecTuia

[Ipn Mopenupamy Tma3Me TOTOBO Ja j€ HEONMXOJHO YBECTH ampoOKCHUMAIH]y y BHIY
,»padyHapcKe MUKpoUecTUlle* Kako Ou MoJienupame Omino y HajoosbeM ciydajy eduxacho. Ilnazme
callp>ke BENWKH OpOj PEaTHWX YECTHIAa PAa3IMYUTHUX BpcTa (MIJIMOHH €JICKTPOHA, jOHA, HEyTpala,
¢doroHa...) ' y cMHCcIy BpcTa U Opoja mpejacTaBba BpJIO CIOXKEH cucTeM. bpoj uectuna oapehene
BpCTE HE yTHYE Ha TPAjeKTOPH]y MPEICTaBHUKA T] MakpouecTuiie jep JIopeHIora cuia He 3aBUCH
on Opoja uectuna Beh o ofHOCa Mace W HaenekTpucama. C TUM y Be3U MyTama MaKpOYECTHUIIE
OJIrOBapa MyTamU PeaHUX YeCTHUIla Ynje BpcTe je mpeacraBHuk (Inusa et al.2014).

CBaka BpcTa ersuctupajyhux decTuia y miasMH IMpH CUMYJAIMjH TaCHOT MpaKibEemha MMa
CBOT TIPEJICTaBHUKA y BHUIY Makpo (Cymep WU ICEYI0) YECTHIle YUMEe ce CBH jaorahaju cymapHe
IPUPOJIE KA0 U MPOPavyyHU U MHTepHojanrja GU3NIKUX BETMUYMHA OJHOCE YIIPABO HA MHTEPAKIIH]Y
(UKTUBHUX pauyHApCKUX YECTHIIA.
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2.2 MdyHaamMeHTaJIHe jefHaAYnHe KopultheHne y meroau “Yectuna y
hemuju* u anroputmu PIC mertone

TunuyHe mpoueaype Koje KapakTepully caM MeTo[ ,,Yectuma y hemuju cBome ce Ha 5
KOpaka a To cy:

1. Yurame yHeTHX MmapaMeTrapa (Op3uHa ¥ KOMIIOHEHTE Pajijyc BEKTOP MOJI0Kaja YeCTHIIC,
3aJ1aT eKCTEPHH HATIOH U HACJICKTPUCAE);

2. Hurtepnonanyja BpeTHOCTH HaeleKTpucama (YECTHIA) U TYCTUHE CTPYyje Ha Tadke
MpeXxe Koja alpoKCUMHUPA IPOCTOP KpeTama PU3NIKUX YECTULIA;

3. IlpopauyH enekTpuyHOr (€lEKTPOMArHETHOI) MOJba U MHTEPIIONAllMja HAa TauKe Mpexe
¢azHor npocropa,;

4. WHTepronaiuja BpeIHOCTH eNEKTPUYHOT [10Jba HA JIOKalMje yecTula y henujama mpexe

(asHor npocropa (IMpopadyH CHIIe KOja Y3pOKYje KPEeTamke YeCTHUIIL);
5. HHarerpaunuja audepeHIUjaIHUX jeJHAUYMHA KpeTama 4yecTula (mpopauyyH Op3uHE U
KOpoauHaTa yectuile y henuju,

[lpouenype ce moHaBibajy yTBpheHMM pemocieoM HakoH oxapeheHOr BPEeMEHCKOT
uHTEepBaa At a pegocien je nar rpa@uaKkuM mpuKazoM Ha ciumm 2.2. BpeMeHCkH Kopak OIucaH je
cnenehum u3pazom:

At < 2*%Mpe "
[2.1]

rae je (Vpe Op3uHa ocuuMIanyje MiaasMe OAHOCHO Op3a ocuLmialyja TyCTUHE €JIEKTPOHA Y
npoBOIHUM cpeanHama (Saez 2016).

IIpu cumynupamy miaasme mMoryhe je KOpUCTUTH HEKE alpoKCHMallije Kako O ce cMambHo
0poj nudepeHIjaTHuX jeJHAaYnHA TOTPEOHUX 3a PelllaBamke a TAME pacTepeTusia caMa CUMYyJialnja
y TexHMYKkoM cmuciy. Ha mnpumep, cumynanumja miasme onpehene 3ampemune (/leGajeBor
MIOJTYTIPEYHHKA) MOXKE C€ TPOIIMPHUTH Ha IIeITy TUIa3My OJJHOCHO Ha I1€0 MPOCTOP HEHE pealln3aliyje.
Takole, cumynupaHna rmiazma Moxe Ja oyzae jeanoaumensnonansa (1D) ykonuko je yaudopma ayx
jeqHe NIMMEH3Wje TMa Cce W TO MOKE MCKOPHUCTHTH Kao TIPEAHOCT YKOJIMKO je 3a moTpebe
HCTpaXkuBama 0] uHTepeca jenHoaumensuona (1D) mnasma. J[udepeHuujanne jeaHaunHe KpeTama
YeCTHULIa, Ka0 U eJIEKTPUYHO (€JIEKTPOMArHETHO) MOJbE, Y CUMYJIAINjU pauyyHajy c€ CUMYJITaHO U Ha
Taj HAUYMH OJIAKIIaBa Ce paj CUMYJallje Yy TEXHUYKOM CMHCITY ¢ 003UpOM Ja cBaka MakpO4ecTHIa
HWHTEparyje ca Taukama henwuje y Kojoj ce Haiasu.

Mebhy uectnmama koje ce kpehy y KOHTHHyalHOM (asHOM mpocTtopy Moryhe cy
MHTEpaKIHje y BUAY cylapa KOoju MOry OUTH elacTHUHU (M3Mel)y HaeneKTpUCaHUX U HeyTpaHUX
YecTHlla), HeeJaCTUYHM (JOHM3allKja HEYTPATHUX YECTHIAa eIeKTPOHUMA, XEMH]CKe peakije) e
CBaka BpCTa MHTEpaKldje TpaKu NocebaH MPUCTYN y CUMYJaluju. Y MHOTMM CHMYIalujaMa
kopuctu ce Monte Kaprmo wmeroma koja moapasymeBa MOJENIUpPAmE CyAAapHUX Ipoleca
HaEJIEKTPUCAHUX YECTHIAa U HeyTpaia (aTOMHM pagHOr raca) yvju he AeTasbHUjU ONMUC OUTU JaT y
HapeIHOM IoriaBiby. MHTepakiuja MakpodecTHIIE M HeyTpala OTeXHIbeHa je BepoBaTHOhOM
cydapa 3a CBaKy HaeJeKTpHCaHy BPCTY NpH YeMy CHUMYyJalyja He aHAIM3Wpa BEepoBaTHOhe CBHX
HAeNeKTPUCAHUX BpCTa 4YeCTHIla, Beh KOPUCTH MaKCHUMallHy BepOBaTHONY 3a CydapHHU Hpoliec
onpeheHe HaelneKTpucane BpcTe (MPeaCTaB/beHEe MAKPOUIECTHIIOM).
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IaTepnonanmja
HaeleKTpHCama (p) / TYCTHHe
cTpyje (J) Ha Tauke Mpeske

\
ITaTerpanuja jeqHauYHHA ‘ IIpopauyn E u B n
KpeTamka YecTHHA H H At M HHTEPIIOIAanMja HA TauKe

|
H HHTEePHOJALHja H MpesKe w
Fo9, x p,J—>E B ‘

IIpopauyH cHie Koja
Y3POKYje KpeTame 4YecTHIA
E, B — F n HHTepnoaanuja Ha
Mpe’KHe Tauke

Crnuxka 2.2 I'paduuku mpukas pegociena nporeaypa ,,P1C“ merome

AnropuraM padyHapcKor Koja KOju mpaTH ynpoiheH rpaduyky npukas npouenypa ,,PIC
MeToNie (maTux Ha chnuiy 2.2) Mmojapa3yMmMeBa jeJHOCTABaH clydaj Kaja ce He y3uMajy y o03up
CyAapHe HWHTEpaKIHMje CUMyIHpaHuX dectuna tuasme (cnuka 2.3). Lwb Mopenupama TacHOT
Npaxmbema - IIa3Me jecTe MpeacTaBbambe Mojena ca mTo BehuM OpojeM (U3NYKO-XEeMH]CKUM
MHTEpaKIMja OJl MHTEpeca KOju KOHBEprupa Ka IOTIYHO peanHoMm ciydajy. Ha Taj Haumn
pauyHapcKH KOJi CUMyJalfje ce MOJaKko ycloxmaBa Oyayhu na tpebGa yzeTH y o03up He camo
BepoBaTHE MehyuecTuyHe cyaapHe npoiece Beh u MmoryhHoCT eMucHje yectuia ca eaeKkTpoJe Kao u
arcopIyjy yecTula y MelydecTHuHUM MHTepaknujama u 1udy3ujy Ka 3uJ0BHUMaA LIEBU PEaKTOpa
(rpanuue ¢uxtuBHe ,,PIC*“ mpexe). [Ipumep jeaHOr TakBOr CIIOKEHHJET cllydaja MOJEIHpama
1a3Me rpaduuky WIycTpyje ciuka 2.4,
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[Touyertax

NHunmjaau mosioxaj u
Op3uHa yectuna (r, 9)

[Ipopauyn ryctune
HaeJIEKTpUCamba

v

[IpopauyH enekTpu4HOr
MOTCHIINjajia

+

[IpopauyH enekTpu4HOr
110Jba

+

I'enepucama HOBe yecTHIE

a nu je cumynanuja y
KBa3HCTAIMOHAPHOM
cTamy?

[Ipuka3 nznazaux
IoJaTaka O 4eCTULH

Cnuka 2.3. IIpumep jeTHOCTaBHOT arOpUTMa CUMYJIallFje Iia3Ma MeujyMa KopuihemeM
meroae ,,Yectuna y hemuju*(PIC)
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t=0s
IMosnumja wecrnue: v
Bpsmna wecrnue: 9

Hurepnoaaumnja rycriane
HACTEKTPHCA®BA (p) HA
MpekHe TauKe

Ipopauys HoBe NO3HIK)jE
JX3, 1 Op3HHE YeCTHIIE HAKOH

cyaapa, 9, . Esmewjan | Tpopauyn aexyjyher
1 i : :
: ar:ce(:!;:lllx:ﬁ ! eaexTpuusor nossa E.

CyaapHe HHTepaKuHje
HACACKTPHCAHMX HeCTHIA H Hutepnoaaumnja
ATOMA PaJIHOT raca 1niasme. erexrpuanor nosa (E) #
cuie (F) Ha MpekHe Tavuke.

Hurerpamma

npecelH 3a audepeHIHjATHHX
cyaapHy JEHAMHHA KPETakha YeCTHIA
= 1.
CICKTPOHA

(H/HaH) JOHA H
aTOMa paaHor
raca

:
' HHTEPAKUH)Y

Cnuka 2.4. I'padmuxy npuka3 npoueaypa ¥ onepanyja y MoJeiupamy Imia3Me ca yKiby4eHUM
cyAapHUM HHTepaknujama dectuna (,,PIC-MCC*“merom)
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2.2.1 Tlouerna ¢ga3za (MHunujajqHu MOJAAIH Y KOIY)

[Tokperame cumylnalyje WHHULHUjATHO TOApPa3yMeBa YHOC MOYETHUX IapaMeTapa 4ecTHIa
Kao TO cy Op3HHa, KOOpJHMHATE y MPOCTOPY, Maca M HaeJeKTpucame (CJICKTPOHHU, jOHH, aTOMU
pazHOr raca WTX), a 3aTHM BpCTa Harajama U BPEJHOCT EKCTEPHOI HAIOHA KOjU C€ JIOBOAU Ha
eNeKTpony (YKOJIMKO je y MHUTamy elleKTpocTaTHyka Iuia3ma). Kako ce uecruune kpehy y
KOHTHHYaJTHOM (pa3HOM MPOCTOPY, KOjHU je allpOKCUMHUpPaH MPEXOM Tadaka, Opoj henuja koje unne
JaTy MpeXy 3aTUM Opoj MpEeKHUX Tayaka M HAuYMH EHXOBOI' IPOCTOPHOr pacriopera (Ha mpuMep
yauopmMHa), 3aBucuhe oJ1 TUIIAa CHCTEMa KOjU Ce MOJIENIMpa U 33/1aje Ce WHUIIH]aTHO.

AX;j
Cymep S i
(KommjyTepcka ) : é » YBOPOBH MpeXe
YeCTHIIA D (MpekHEe Tauke)
X Xj X1
Crnuka 2.5. JIluneapHa uHTEpIIOIalM]ja HACIEKTPUCAHA YECTHIIC Y jeTHOTUMEH3MOHOM MPEKHOM
npoctopy (1D)

2.2.2 TlpopavyH u nHTepnoJanuje Pu3nUKNX BeJHUYHHA

Hakon yHOca wuHMLIMjAIHHX [OAAaTaka O YecTHLlaMa CJIeAM MpOopayyH TyCTUHE
HaeJIeKTpUcama (p) YecTula, a 3aTHM WHTEpIIoNianija T0OUjeHUX BPEIHOCTH Ha HajONFKE Tauke
henuje y kojoj ce nare dectuue Hanaze. Pacnojena HaeleKkTpucama CBaKe YECTHUIE MO0 TaukKama
henuja xoje Gpopmupajy Mpexy HUje HacymMu4aH Beh je oTekumeH oipeheHuM BpeaHOCTHUMa Ia
CaMHM TUM IIOCTOJU U MpOLeypa HHTEpIoialrje BpeIHocTH. PaHuje je oBaj MeTO ] MOJpa3zyMeBao
WHTEPIIONANN]Y BPEAHOCTH HA HajOMmxky Tauky hemmje y mpexu (cmuka 2.6, neBo) mehyrum taj
HauMH Ce HHUje TO0Ka3ao Kao e(pUKacCHO pellemhe Kaga ce y3Me Yy o03dp Jla YecTHlle HHUCY
cranroHapHe Beh ce kpehy y GUKTUBHOM MPOCTOpPY Ma cCaMUM THM HajONMKa Tayka y TPEHYTKY t
Hehe 6uTH HajOmKka U y TpeHyTKy t+At. Kao noGap Bua npepasmiiaxkema oOBOr IpodiaeMa JaHac ce
IpUMeYje JIMHeapHa WHTEpHojaluja Koja MmojapazymMeBa MHTEPHOJAIN]y BPEAHOCTH Ha 4 Tauke
Mpexe (ABOAMMEH3MOHAIHA Mpea, ,,0MInHeapHa') WM Ha 8 Tadyaka Mpexe (TpOoJMMEH3MOHAIHA
Mpexa, ,,TpUIMHeapHa) y 3aBUCHOCTH 0]1 TOTpebe Mo ienrpama miasme (ciauka 2.6).

Gi+1 Gi+1, 41 Gi+1 Gi+1, 41
' 16 ¢ 4 ¢
v, X
~ ;
\\ /
N '
N ’
N ’
N /
Y /
\\ ’
N ’
' \\ I,
7o .
’ - ~
I,I ”” \\\
s Q —Eit”/ A
Gi G G, Gi+1,

Cnuka 2.6 Tlpumep nuHeapHe MHTEpIIONAIH]E (IECHO) M MHTEPITONAIH]e Ha HAjOJIMKY TauKy
henuje (J1eBO) y TBOAMMEH3MOHAIHO] MPEXKH (Pa3HOT MPOCTOPA
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[Iponienypa mo K0joj ce BpIIM HHTEpIOJAlMja HHULUJATHUX BPEAHOCTH (PUIUUKUX
BEIMYMHA YECTHIIC (HACICKTpUCAmhe, I'YyCTHHA HACICKTPHCAaKka) Ha MPEXKHE TayKe MOJCIUPAHOT
IPOCTOpa IJIa3Me y OCHOBH CE€ 3aCHMBA Ha IPETHOCTABIM Ja je CBaka MOBPIIMHA henmje mMpexe
0JIc/beHa Ha YeTHPH Marbe moBpiune (P1, Py, P3, P4 Ha ciuium 2.7). 3amucianMo fa cBaka 4ecTHIa
y henuju ucToBpeMeHo NMpuIiaga CBakoj O YSTUPH MOBPIIMHE Ha Koje je henuja noaespeHa. YKymHa
noBpiirHa henuje HopMHUpaHa je Ha BpeAHOCT | ma je cBaka meHa MOJMOBpIINHA (OJHOCHO Mamba
MOBPIIMHA) OTEXHIbEHA KOS(UIMJEHTOM KOjH OJroBapa MOANOBPIIMHHU KOja 00yxBaTa CYNpPOTHY
Tauky henujcke paBHu. Ha Taj HauwH 3a/10BOJbEH je (PU3WUYKKM CMHCA0 a TO je Jla HajOImka Tadyka
henuje mobuja Behy KOMWYMHY HAEJICKTPHCAaWka y OJHOCY Ha OCTaJIe TPU TAa4yKe jep je pacTojame
YecTHUIle OJ] HajOImKe Tauke MpeKe OOPHYTO MPOIOPIIMOHAIHO PACTOjamby O OMO3HTHE MPEKHE
tauke henuje. Ha ncTu HauMH M3padyyHaTe BPEIHOCTH (U3MUKUX BETUYMHA (jaYMHA EIEKTPHUYHOT
W/WJIM MarHeTHOT 110Jba, CHJIa KOja JIeyje Ha YeCTHUILY, HOB T0JIOXkaj (KOMITOHEHTE pajiujyc BEKTOpa
MoJIOKaja M Op3WHA KpeTama) WHTEPIONHpajy Ce Ha IOJIOKa] decTulle y henuju (UKTUBHOT
MPEXHOT ITPOCTOPA.

Omnwmcan MeTOJ MpPEICTaB/hba METOJ HYJITOT pela W Kao TaKaB j€ HAajjeIHOCTaBHUJU H
HajMmambe Tadad. (Konior 2017)

Jlpyru MeToj, Ha3uBa ce METOJOM IPBOT pela W IMoJpa3syMeBa JHHEAPHY WHTEPIOIALN]y
HaeJIEKTpHUCamkha Ha CBa YETUPH 4YBOpa (Tauke) (GUKTUBHE Mpexe. Y Wby JCTaJbHUjE aHAIN3e
03HAYMMO YBOpOBe Mpexe cieaehum koopauHarama: (i, j), (it1,)), (i, j+1) (i+1, j+1). Manumjanso
HACJIEKTPUCAhE YSCTUIIE HHTEPIIOJIMCAHO j& HA CBaKK OJ1 YeTUPH YBOpa hemnuje Koja je mojiesbeHa Ha
YeTUPHU NOJINOBPIIMHE a YHWjO] YKYITHO] MOBPIIMHM NpHUIaAa MakpouecTuna. Haenekrpucame
JIO/IEJbEHO 4BOPY KoopauHara (i, j) 6uhe q;; = w;; * g, TH€ J€ ¢ HACIEKTPUCAME YECTHLE Y

henmju a w;; TexuHcKkH KoepuuujeHt. [lomeHyTH koepuuujeHT n00Uja ce Kao KOJIMYHHK

MOBPILIMHE KOja CaJip>kKM OMO3UTHU YBOP MpEXe U MOBpLIMHE KOMIUIeTHE hemnuje % . Konmmunnk
MIOBPIIMHA 3alIpaBO IPEICTaBIba OJHOC:
R —xz)-lgbj )
i

[2.2]

Ha uctu HauuH 10o0ujajy ce M TeKUHCKU KOe(UIUjeHTH KOjJU Ce OJJHOCE Ha MpeocTajja TpU

YBOpa Mpexe. YKOIUKO ce y henuju Hamasu BUIE O je/IHE YECTHIIC Taja Cce Mpolleypa MOHABJba

3a CBAaKy INPHCYTHY YECTHIly NpHU YeMy C€ OTEXKHHEHa CymMa HHTEpHojupa Ha oxapeheHu uBop
Mpexe:

M
iy = Z ai
m=1
[2.3]

rae je M szampaso ykynman Opoj wectvua y hemmju, A0k je ¢;; M-To mnapuujanHo
HaeJeKTpucame dectuile y uBopy mpexe (i,)). C TMM y Be3W CBaka YBOpHA Tauka hemmje Mpexe
caJip>kKu 30Up OTEKUI-EHUX MaplMjaTHUX HaeJeKTpUcama CBaKe YeCTHIle Y 0BOj henuju. AHaJIOTHO
OBOM IIOCTYIIKY BPILIHM C€ MHTEpIIONAlja KOJIUYMHE HaeJIeKTpUcamba YeCTHIa TPUCYTHUX Y CBaKOj
hemnju mpexxke. CXOMHO TOME TYCTHHA HaeJeKTpHcama JJ00Hja ce Kao KOJUYHHK YKYITHOT
HaelleKTpucama y oapeheHoM uBopy mno nospummuu henuje P (y ciaydajy JBOJIUMEH3HOHE MpeXe) U
o 3anpemunu henuju V (y ciiydajy TPOAUMEH3HOHE MPEKE).
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Cnuka 2.7. Biiok 1mieMa MeTo/1a HHTEpIIOJalHje MpBor peaa (eHri. ,,1° order) Ha 6a3u OTEKHUIBLEHUX

BPEIIHOCTH
Kana je y nutamy jeqHOIMMEH3HOHA, €EKTPOCTAaTHYKA, I1a3Ma (cluKa 2.5) HHTEepIIoNaluja
T'YCTHHE HAeJCeKTPUCAama U EJEKTPUYHOT 10Jba BPIIM CE MOMONY TEXHWHCKHX KOoepHIHMjeHaTa Ha

cienehu HauuH:
Xjiy1—X
p=q(F )
N [2.4]
_ iy
Pi+1 = q (T)
[2.5]

rae Ax mpencraBiba 00Jak YHH(OPMHOI HaeleKTpUCama a MHAEKCH 1 U | 03HAuaBajy
KOOp/JIMHATE YECTHIIE M MpPEXKHHX Tadaka (YBOPOBA), PECIEKTUBHO. EJEKTPUYHO OB
MHTEpIOJMpa C€ aHAJIOrHO HMHTEPIIONAIMjU T'YCTHMHE HaeJeKTpUcama ako Ce M3y3Me JIeJIOBambe

JIOKAJIHUX CIICKTPUYHUX I10Jba:
Xi+1— X Xp— X
E,=E + Ei 11
b Ax Ax 7

[2.6]

Kao mro je rope moMeHyTo Ha MCTUM HA4MH MHTEpHOJalja ce BPIIM U Kaja je y MUTamby

JBOJIMMEH3HOHAIHA WM TPOJAUMEH3HOHAIHA MpeXa MOJEIMpPaHe IJ1a3Ma paBHU WIN IIPOCTOpa MpH

yeMmy Tpeba MMaTH y BUY Jia c€ y ClIy4ajy paBHU KOpUCTE MOBPIIHUHE JI0K Ce y cilydajy mpocTopa

Kopucte 3amnpemuHe. Ila je y ciyuajy OBOJUMEH3HOHE, OWJIMHEapHe, MpexXe HHTepIloaluja

T'YCTUHE HaeJIeKTpUCamkha Ha MPEKHE Tauke, MMajyhu y BuAy KoedHIMjeHTe WHTEenoanuje (Cauka
2.7) onmucana cienehum u3pasom:

_ Xeqe P(xe — x;)

P AxAy

[2.7]
E=) EPE-%)

[2.8]

[ToBpmmHa P koja ce xopuctu y HaBefeHUM ¢GopmyiamMa, Kao IITO je€ paHH]e MOMEHYTO,
HOPMHPAHa je Ha jeIMHUYHY BPeIHOCT ¥; ; P(X — X;;) = 1, a cama npe/cTaBsba OHOC TOBPIINHE
henuje y k0joj ce uecTuia Hanasy, P; ;, 1 moBpiMHe YHOPOPMHOT 00IaKa HaeNeKTpucama AX*AY.
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2.2.3 Metone pemaBama Ju(epeHIHjaTHIX jeITHAYUHA N0/ba

Hakxon mpopauyHa BpeHOCTH T'yCTHHE HaeJEeKTpHCamba YeCTHUIA HAa CBUM Taukama henuja
Mpeke HEONXOJHU Cy NMPOPavyyHH €IeKTPUYHOT M MarHETHOT I0Jba KOjH ce JOOMjajy pelIaBameM
MakcBenoBux jeanaunna [2.9.-2.12.]. Kaga je y nuTamy eleKTpocTaTHyKa Ila3Ma eJIEKTPHYHO
nojbe ce jaobuja pemaBambeM I[loaconoBe jennaumne [2.10]. Haumn pemaBama mnapigjaaHe
mudepeHnujaine jenHaunHe kaksa je [loacoHoBa jenHaunHa 3aBHCH Off MHHUIM]ATHO MOCTABJHEHUX
IPaHUYHUX YCIIOBA Ka0O M OJ JAWMEH3Hja IMPOCTOpa, BPEMEHCKE 3aBUCHOCTH Koe(HIMjeHarTa u CiI, a
pemasa ce npuMeHoM metona bpse @ypujeose Tpanchopmaryje (enra. ,,Fast Fourier Transform).

dB .
Enexrpocrarnuka miasma (3aHeMapeHO MarHETHO MO0JbE) (E ~ 0):

p
Vip=——
@ &
[2.9]
E=-V(p)
[2.10]
YKJby4€HO MarHeTHO I10JbE:
— = -VxE
dt *
[2.11]
E - -
= c’Vx B — pyc?]
[2.12]

2.2.4 UnTepnojianyja BpPeIHOCTH €JeKTPUYHOI M MArHeTHOI MO/ba Ha
KOOpAMHATe Tauke y heauju

VY okBHpY cUMyJalyje u3padyHaTre BPeIHOCTH eJIEKTPUYHOT U MarHeTHOT 10Jba HEOIXOTHO
J€ MHTEpHoJupaTH Ha MO3UIMje uecTula y hemujama mpexe (a3sHOT MPOCTOpa HA HAYUH KOJU je
OIKCaH Yy MPETXOAHOM MorjiaBby. CaMO HMHTEpHONUpame je HeomxoaHo Oyayhu na ce momohy
no0MjeHNX BpPEIHOCTH ToJha pauyHajy cuie (Enextpocrarnuka cuia/JlopeHiioBa cuia) o Kojux
HEMOCPEHO 3aBUCH J1aJb€ KpEeTame HAeJeKTPUCAHMX 4YeCTHIa y MpEeXH. MeToa MHTeprojialuje
nojipa3ymMeBa ynorpedy MaTeMaTUyku JOOMjEHUX OTEKHUIbEHUX Koe(dullMjeHara, a Mmo3ulnja jeHe
YeCcTHIle 0/IroBapa JOMPUHOCY M0Jba CBUX Tayaka henuje y Kojoj ce 4ecTulla HalasH.

2.2.5 Kperame yectuna noa aejcrsom Jlopennone (EnexkrpocraTruuke) cuiie

Kperame dectuna y KOHTHHYAJIHOM TPOCTOpPY IUIa3Me JHPEKTHO j€ 3aBUCHO O]
Enextpocrarnuke/JlopeHIioBe cuiae Koja HEMOCPEAHO JeNyje Ha MPOMEHY IOJoXKaja W Op3uHe
yecTulla. Y TOKY BpeMeHa KpeTama YecTHIe Y MpexHu onpelyje ce TpajekTopHja CBaKe YeCTHIIE.
Kako TpajekTopHjy jeaHe decTulle YMHE IPOCTOPHH IOJIOKAJU Yy TOKY oApeheHOT BpPeMEHCKOT
uHTepBaNia Moryhe uX je IOOMTH HMHTErpalujoM jeAHadlMHa KpeTama Yy OKBUPY IOMEHYTOT
BPEMEHCKOT MHTEpBaJla KPeTama CBAKEe MaKpOUECTHIIE.
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Mgz S E=Fo g =0
[2.13]
T E+dxBy =P
. = e d = .
dtz Q( lx ) dt l
[2.14]

VY Ty cBpXy Hajuenthe ce MOXe KOPHCTUTH OJpel)eH HauumH 3a MHTErpaIyjy MOMEHYTHX
jennaunHa 1) OjiepoBa TEXHHKa HyMEpHUYKE MHTErpanuje ca oapehenum orpanmuewmnma. Hamme,
na OM mOMEHyTa METo/a MOrja OMTH NMpUMEmeHa Kao TayHa U IMpelr3Ha MOCTOju orpaHuheme y
MoTJIely BpPEMEHCKe 3aBUCHOCTH (yHKmuje wuHTerpamuje. la Oum Taj ycimoB OHWO 3a710BOJHECH
HEOIXOJ/IHA jeé BPEMEHCKAa KOHCTAHTHOCT (PM3WYKE BEIMYMHE HAJl KOjOM C€ BPIIM HHTETpalldja.
Mebhytum, ycnoB aa je pu3uuka BeIMYMHA HE3aBHCHA O] BPEMEHCKOT TPEHYTKA MHTETpaluje HUje
3aJI0BOJBCH MPH MHTETPAllMjU Op3WHE YECTHIIC C OO3MPOM Jla CE€ ECH I0JIOXKA], Kao M yOp3ame,
MeHa Yy BPEMEHY U IPOCTOpPY YCJe] JCIOBamka CUJIa KOje MOTUYY O]l MHTEPIIOIUCAHUX IOJba. 3a
MHTETpalyjy (U3NYKHX BEJIHMYMHA KOje ¢y y (YHKIMjU BpeMeHa Kopuctu ce Pynre-Kyra meron
4yeTBpTOr cTenena (enri. ,,Runge-Kutta method*).

Pynre-Kyra merox mpencraBiba HWTEpaTHBHE TEXHUKE 3a pelIaBame IU(epeHINjaTHIX
jeIHaYMHA anpOKCUMHUPAkEM BUXOBUX pellieka. bazupa ce Ha mpolieHHn u3BoJa (QYHKIIMjE Y BUIIIC
Tavyaka ojpeheHor, TOBOJFHO MaJioT, BpeMEHCKOT MHTepBaia. CBaka MpoleHa U3BoJa Kao MOYETHE
yCIIOBE KOPUCTH TMoOJaTKe NoOHjeHe y MPEeTXOJHOM KOpaKy M Ha Taj HauuH o00e30eheHo je
KOHBEpTHUpame Ka ersakTHhjeM pemerny. C TuM y Be3w mosHara je OjiepoBa MeTona Koja je
3anpaBo Pynre Kyra meron mpBor pema u jaje mpBU W3BOJ (DYHKIMjE OJHOCHO Haru® KpHBe
¢byHKIMje Ha TOYETKYy onpel)eHOr BpPEeMEHCKOT HHTEepBaia y3eTor y pasmarpame. Hajuemihe
kopumtheHa Texauka jecre Pynre-Kyra meros derBpTor crenena [2.15.] unme ce cMamyje rpeika
nobujeHor pesynrtata Oyayhu ma ce moBehaBa Opoj oapehuBama Haruba kpuBe QpyHKIM]je (M3BOIA)
KOja je leTaJbHUje aHanu3upaHa y cieaehem nornasby o Monrte Kapno metoau, a onure gpopmyrne
nate cy Ha cienehu HauuH:

K1— f (t, y)

k2= f (AL, y(tn))

k3= = (M, Y ()

k== f (At+ks, Y(tm))

[2.15]

Takobhe, oHO 1ITO je BP0 BaXHO jecTe MOTyhHOCT y3uMmama y 003up U CyJapHUX Ipolieca

KOjU ce MOT'Y JOTOJUTH n3Mel)y HaeleKTprCcaHNX YeCTUIAa U aTOMa MOJIEKYJIa PaHOT Taca IuIa3Me.

Hakon enacTMYHMX W/WMAM HEENacTUYHUX cyaapa Moxaenupanux Monte Kapio wmeromom

CHUMyJIallja TIOHOBO payyHa MOJI0XkKa] Kao M Op3MHY YeCTHIa aHAJIOTHO HAYyMHY pauyHama Ipe

cynapHor mnporeca. EdextuBHu mnpeceum 3a kxopuithen CO; rac cy gatu y okBupy ciueneher
noriasssa O6poj 3.

38



2.3 Cumysanmja {MJIMHIPUYHO OTPAHNYEHE, jeTHOUMEeH3UOHE,
€JICKTPOCTATHYKE IJIa3Me

3a moTpebe cuMyalyje TaCHOT PaXbemka (SMIEKTPOCTaTHIKE TUIa3Me) y KOMOPU peakTopa
WIMHAPUYHE TEOMETPUje Yy OKBHUPY HCTpPaXKMBamba OBE JOKTOPCKE AMcepTanuje KopuinheH je
MoaMGUKOBaH KOMITJYTEPCKH KOJ pa3BHjeH y [pynmu 3a Teopujy W CUMyJanujy IUIa3Mme, ca
bepxnuja, Yausepsutera Kamudopuuje, (XPDC1) koju ce 6a3upa va meroau ,,Yecruna y hemmju*
(eurn. ,,PIC-Particle in cell“) (Verboncoeur et al.1993)). Haume, XPDC1l pauyHapcku Kon
cumynupa DC/RF racHo mpaxmeme y jeAHO] TUMEH3UjU HWIHMHIPUYHOT KOOPJMHATHOT CHUCTEMa
kopuctehu 3amare mouetHe yciaose kao ynasuu (aja (Tabema 2.1). CumysnupaHo raCHO MPaKLEHE
noraha ce moBohemeM EKCTepHOr HM3BOpa HamoHa (KOHCTAHTHOT MJIM BPEMEHCKHM 3aBHUCHOT) Ha
CIIEKTPOAE Y y HMIMHAPHYHO] KomMopu peakropa (Cnmka 2.8). OcuM Tuma W3BOpa Harajama
MHIYKOBaHY IUIa3My KapaKTEepHILy U JAPYyre CBOjCTBEHE BEIWYHMHE, YIa3HU MapaMeTpH, Kao IITO Cy
HarmoH U (PEKBCHIIMja W3BOpa Halajarma, NPUTHCAK PAJHOI raca, reoMeTpHja Iula3Ma peakTopa
3aTUM MHHIMJATHU MOJAIM O PEaKTHBHUM YeCTHIaMa IUIa3Me Kao aKTepuMa CyJapHUX Ipolieca.
Cumynanuja MeaujymMa Iuia3Me JellaBa ce y PEalHOM BPEMEHCKOM TPEHYTKY ITO omoryhaBa
npaheme TPEeHYTHE NMPOMEHE BHIIE (DU3MUYKUX BEIWYMHA KOj€ YUYECTBY]Y Y IHjarHOCTHIM TacHOT
npaxmerma (TyCTHHA YeCTUIa, SICKTPUYHO T10Jbe, IIOTEHIIM]jal, Cpe/iha 'YCTUHA YSCTHIIA HT/L. ).

z

1
v G % x

Omorau
niasme

N

Vywm Ity © R £

Cnuxa 2.8. IllemaTcku npuKa3 CUMYJIMPAHOT OKPY>KE€Hha FaCHOT MpaXmbeba (MPey3eTo U3
PTSG)

Pauynapcku kon momyiokaH je MoauduKanyjama y 3aBUCHOCTH OJ] IPUPOJIC CUMYJIAIje Y
norjeay KopuirheHor pagHor raca, MPUTUCKA, TPOTOKA, TPOCTOPHE TEOMETPHjE PEaKTOpa 3a TaCHO
npaxmeme uTa. Kako 6u ce xoa ycremHo MoauduKoBao najyhn MepHe mojaTKe ca IITO MambOoM
TPEIIKOM OJIHOCHO MEPHOM HECHTypHOIINY KOPUCHO je M0o0po TMO3HaBame KUHEMATHKE ITuia3ma
YeCcTHUIla Kao U JHHAMHUKE TIIa3Ma Iporeca.

C tum y Be3u merof ,,Yectuna y henuju’ je Bpcra aaTepHaTHBE 3a KIaCUYHE HYMEpHUKE
MeTO/ie KoOja Tpyka OpOjHE TIOTOJAHOCTH Y MOJEIUpPaky TaCHOT TpaKmema Y TMOTIeay
onTUMHU3aNMje Mojena. Ha Taj HauMH TUPEKTHO ce Mmo0oJbiaBajy neppopmMaHce racHOT MPaKbEha
y MOTEeHIMjaHo]j JabopaTopujckoj peanusanuju. (Grigoryev et al.2002)
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2.3.1 I'padpuuxku unTepdejc cumyianuje ca NPUKA30M THjarHOCTHKE IJIa3Me

PauyHapcku Ko KOjUM ce MOJAETHpa TacHO MPaXmbehe Moapa3syMeBa 1Ba OUTHA CerMeHTa
MOBE3aHUX y jenHy uenuHy. Hamme, Outan neo cumynanuje jecte rpadguuku nHTepdejc OJHOCHO
rpaguyKy pUKa3 MpoMeHe pU3MYKKX BEJIMYUHA Yy jeMHUIM BpeMeHa (eHri. ,,Physics Kernel®) y
[IUJbY JINjarHOCTHKE TUTa3Me.

Takohe, mpyru eceHIMjaTHU €0 CHMYJIANHje jecTe KMHEMAaTHKa HACICKTPUCAHUX UYECTHIIA
Ka0 ¥ JMHAMUYKH TPOILIECH CBOJCTBEHH IUIa3Ma Meaujymy. ['paduuku npuka3 GU3HMUKUX BEINIHHA
nojipa3yMeBa KpuBe QyHKIHUja 3aBUCHOCTH (mpaheHunx) ¢u3nykux BeluuMHa o BpeMeHa. Ha Taj
Ha4yuH Mpyxa ce MoryhHocT npahema nmpoMeHe GU3NYKUX BeIHMYUHA (Y JEIUHUIIA BpEMEHa) KOje Cy
O]l 3Ha4aja 3a I1jarHOCTUKY ILIa3Me.

. False | WinGraphics
INIT msg=QuitMsg MANAGER

( START ) PHYSICS
KERNEL

REFRESH
SCREEN

Cnuka 2.9. IllemMaTcku npuka3 nNoBe3aHOCTH Tpaduukor uHTepdejca ca (GU3MKOM I1jarHOCTHUKE
wia3me (npeysero u3z PTSG)

I'pannnie MopenupaHe TUTa3Me NPEACTaBIbajy JBE METaHE EIEKTPOAE IOCTaBJbeHE Ha
oapeheHo pacrojame qyXK I KOOpAMHATE IUJIUHIPUYHOT KOOpJAUHATHOT cucTema (Oyayhu na ce y
pEaJIHOM EKCIEPUMEHTY O0jalllheHOM Yy TOIVIaBby 8§ KOPUCTU KOMOpPa LMIMHAPUYKOr OOJIMKA).
Haume kako je kopuirheH MoJiel je AHOAUMEH3MOHAIaH, MpoMeHe (PU3NYKHUX BEJIMYMHA IO OCTAIUM
ocama KoopauHaTHOr cucrtema (6,Z) Hucy pa3marpaHe. HaenekTpucaHe uecTuie IUlazMe O]l
uHTEepeca (EIeKTPOHU U JOHM) Haja3e Ce y paBHHMa MPOCTOPHO oxapehernm xoopauHartama (6,z)
IIpHU YeMy TTOMepaj BpIIe 10 I OCH & EJIEKTPUYHO I0Jbe AeTyje caMo TyX I oce cucrema. YecTuie
KapaKkTepHIly KOMIOHEHTE Op3MHE KOje Cy UM MHHUIHUjaJIHO 33aJaTe Yy KOJy IpU 4eMy HCTE 3aBHCE
O]l CyIapHHUX Tpolieca kao ¥ oja aenoBama Jlopenmose/Enektpocratnuke cwmiie. Haemektpucane
YeCTHUIle, y TOKY KpeTama, yAapajy y MeTallHe eJeKTpoJe M3a3uBajyhul cekyHIapHy eMHCH]y ca
MoryhHomhy pekoMOMHaIMje MpH KOHTaKTy ca MOBPIIMHOM eleKkTpone. Takohe, cyaapHa
MHTEpaKIfja ca 3MJ0BMMa KOMOpE pe3yiaTHpa NpUMapHOM €MHCHjOM KoOja Ce€ MOXe
YKJbYYUTH/UCKIBYYUTH UHULIM]JATHO TIPE MOKPETama CUMYyJalyje.

Takohe, y MHOrMM MNpHMeHama Iia3Me y oOpaau MOBpIIMHA, MOCEOHO NpPU HHUCKUM
MPUTUCIIMA, ca eNIeKTpoJaMa KOje ce Hala3e Ha pacTojamy Ol HEKOJIUKKO IEHTHMETapa yIeo
yKynHoOr Opoja yecTuua koje he M0XKHMBETH CyAapHY HMHTEPAKIM]y Y TOKY j€IHOT BPEMEHCKOT
KOpaka je caMo Hekosnko mporeHata. (Birdsall 1997)
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2.3.2 NoaemaBame u yiaazuu napamerpu (PIC-,,Particle in cell*) cumynanmja

VY OKBUpY CHMyNalyje H3BPIIEHO j€ MOJEIHpAamhe TacHOT MPaXibEema Yy YCIOBHMA
pagunodpexBeHTHOT (RF) BpemMeHckr 3aBUCHOT Hamajama I'Ie je Kao pajHu rac KOpUlineH yribeH a1
okcua (COz). Hamme monenupana je miasma y KarnaluTHBHO CIPErHYTOM (KYILUIOBAaHOM) PEaKTopy
ca TOJIOXKAjeM eJeKTPoJie Y cpeauHu Komope. DpekBeHIja paauoGpeKBEHTHOT HAIlOHA Harajama
KOjU ce J0BOAM Ha enekTpoay u3Hocu 13.56 MHz nok je cHara Hamajama MeEmaHa y TOKY
Mozenupama u u3Hocuia je 20, 40, 60, 80, 100 W, peciekTuBHO.

VHyTpamma elekTpoja MpeuyHuka 6 mm Haja3u ce y KOMOpHM IUIa3Ma PeakTopa Koju
KapakTepHIle IIMHAPHYHAH TeoMeTpujcku oOnmuk. Hamme, xomopa je ayxmuHe 400 mm wu
npeunuka ocHoBe 100 mm ma je 300r WmeHe MPOCTOpPHE TeOMETpHUje Y MOJeNHpamy KopuirheH
WIMHAPUYHU KOOpPAWHATHU cucTteM. [Ipu Monenupamy miazMe kopunrheHa je BpeIHOCT MPUTHCKA
pasHoT raca (peaJu30BaHOT YHyTap KOMOpe y eKcrepuMeHTanHom neny Tese) 0.5 Torr-a.

PIC meron anpokcumupa reOMETPHUjCKU MPOCTOP TACHOT MPAXKHCHA IMPOCTOPHOM MPEKOM
Koja y cumynanuju uMa yHuU(OpMHY pacnoneny henmuja uuju je Opojua BpemHoct 300.
KoHcTuTyeHTH TU1a3Me uuje Cy HMHTepakiuje npaheHe y OKBUPY MOJICIHpama Cy EICKTPOHU U
monekynn CO; pagHor raca. Ilpu mokperamwy cumynanyje mia3Ma MeIujyMa Iope] MOMEHYTHX
noJilaTaka O MPOCTOPHOj TEOMETPHjH KOMOpPE, YHYTPAIbUX EICKTPOJia, THUITY Hallajara, HAlOHY U
(peKBEeHIINjH HEONXO/IHO j€ YHETH HHUIUjaJIHy TYCTHHY YECTHIIA IO KBaIlg)aTHOM METpy MOBpIIMHE
Mpexe (ampoKCMMHUpPaH IPOCTOpP KpeTarma Ila3Ma YeCTHUIA) 10'°-10" m™ kao u BPEMEHCKH KOPaK
(dt) (Tabena 2.1). BpemeHCKH KOpak je BpJIO BaXHO OJAPESAUTH Tako Ja Oyjae onTUMalaH jep
JTUPEKTHO yTh4e Ha eeKTUBHO BpeMe (Opoj BPEMEHCKUX Kopaka) ,,IylTama‘ yecTuia oapehene
Bpcte. Ila Tako Tpeba mmaru y BUAY Ja je TuIa3Ma jOHHW30BaH rac Koju Kapakrepuiine Behu 0poj
CJIEKTPOHA Yy OJIHOCY Ha HEYTpaJHE aTOME PaJHOT Taca Kao HajBaKHHUJET YCJIOBa 3a OAPKHBOCT
wra3me. KnHemarnka dectuna miazMe u JUHaAMHKa Io1a3Ma rporeca cumyiupannx PIC meromom
o0jallbeHa je y IpeTXO0AHUM MOraBbuMa.

TaGena 2.1 Ynazuu napamerpu RF cumynanuje.

Hazus O3Haka Bpojna Bpegnoct Jenununa
H3Bop Hanajama RF (AC) 1200, 1300, V
1400,1600,1750
®dpekBeHuja f (AC) 13.56 MHz
H3BOpPA HANIAjamkba
(RF)
Jly’>KHHA KOMope ,,Height* 0.4 m
Moaynpeynuk Ro 0.02 m
CHoJballI€e
eJIeKTpojIe
Hoaynpeynuk R1 0.003 m
YHyTpauime
eJIeKTpojie
Iputucak pagHor P (,,Press®) 0.5 Torr
raca
Mpe:xka (enra. Grid) YHaudopmua / /
(,,Uniform*)
Mpodua [ anaHA / /
(,,Bessel®)
Bpoj heamja mpexe Ne 300 /
Nuannmjanna
rYCTHHA YeCTHIA Y Npk 1*10" /m?®
JIa3Mu
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BpemeHncku kopak dt 9.0* 10" S
Bpoj BpcTa Nsp 2 /
CHUMYJTUPAHUX

YecTua

2.3.3 CynapHu npoiiecu eJIeKTPpOHA U MoJiekyJa paaHor raca CO,

CynapHu Tpoliecu ce y ONIITeM Ciiydajy AeUHHIIYy Kao WHTEpaKluja MHUKpPOYECTHIA
HacTaja Kao MOciequia muxoBor mehycoOHor mpoctopHor nmpubmmxaBama. Kama je y nuramy
MHTEpaKLKja JBe YECTHLIE Y BUAY CyJapa Taja TOBOPUMO O OMHApHHUM cynapuMma KOju MOTy OuTH
enmactuunan (pacejame) u Heenactuanu (Risti¢ 2011). V mmwpy moaenupama RF mna3zme akienar je
CTaBJbCH Ha €JaCTHYHE M HEeNAaCTHYHE CyaapHe mpolece elekTpoHa u Mojiekyna CO; pagHor raca
(jonmzammja) koju cy, ¢ xomaHo kopumheHoj PIC wmeroam, ampoKCHMHpPaHW KOMILjYTEPCKUM
yecTullamMa (cymep, MakpodecTuiiama). TuUll HHTEpakldje Koja je OJ BHUTAJIHE BAXKHOCTH 3a
OJIp)KaBamkbe€ TAaCHOT TMPAXIbEHha jeCTe HEeeNacTHYaH CyJap MakpodecTHIa KOje ampoKCUMHPA]y
enektpone u moiekynu CO, pagHor raca y BHIY jOHM3AlMje MpPU YEMY j€ TAKBOM HPOIECY
CBOjCTBEHO BHIIIC HaunMHa oxurpasama (Stankovic et al.2020):

e+CO,—> C02+ + 2¢
e+C0O,» CO"+0+2¢
e+C0O,—» 0™+ CO + 2¢°
e+C0O,» C'+ 0+ O + 2¢
e+C0O,— CO, + 3¢
e+C0O,—» C™+ O+ O+3¢”
e+C0O,—» O™+ CO+3¢”
[2.16]
baza edexkTUBHMX MONPEYHHUX Ipeceka OJHOCHO BepoBaTHOhe 3a (M3WYKO OJUTpaBambe
norahaja y BUIy CyJlapHUX Tpolieca (eJacTU4YaH W HeeJlacTU4aH cy/iap) u3Mel)y eJeKTpoHa u aroma
monekyna CO; raca kopumheHe cy M3 MyOJIMKOBaHUX pPajoBa KOjU ylla3e y OKBHpP OBE Te3e.
[Tpumep nena momenyrte 6asze nat je Ha cimnu 2.10.
3a motpebe HUCTpakuBama OBE IOKTOPCKE Jucepranuje, a y uuiby moaenupama CO;
MJIa3MH, Y padyHapckoM kony ,,PIC* cumymanuje moaudukoBaHa je 6aza eQeKTUBHUX MpPECceKa y
CKJIaqy ca KopuirheHuM paaHuM racoM ruiazme. Kommerna 6aza edextuBHUX mpeceka 3a CO;
pamHu Tac, maTa y paJoBUMa KOjU yia3e y HCTPOKUBAKHE OBE JIOKTOPCKE TUCepTanuje, ca

pesynTaTuMa TecTupama 00jaBJbeHUM Y jemHoM o Ta 1Ba pazaa (Vojnovié et.al 2019) u nanasu ce y
noraripy 4.2.1 oBe JIOKTOPCKE UCcCepTaIyje.
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Crnuka 2.10. MaTerpanau eeKTHBHM Ipecenn (BepoBaTHONE) 3a cyiapHe Ipoliece eleKTpoHa u
aroma Mouiekysa CO; raca, joHu3auyjy (TOTaaHy M apluujajiHy) ca BepoBaTHohama nodyhusama
CJIEKTPOHCKHUX CTamba Yyt (Stankovi¢ et al.2020)
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3 Monte KapJjio cumysnanuja

Monte Kapno cumynanuja, kopumrhena 3a 1o0ujame ofpeheHuX mogaraka HEONXOAHUX 32
UCTpaXMBamka OBE JOKTOPCKE Te3e, je KOMIjyTepCKH Kox 3acHoBaH Ha Monte Kapno meromau ca
npobabmmucTnukuM npuctynom. Kox cumynanuje Beh je pa3BujeH y OKBHpY Tpyme 3a ATOMCKE
cynapue npouece Omsmukor Dakynrera. Hamucana je y C++ mporpaMcKkoM je3WKy M JeTajbHO
omucaHa y 1oktopckoj aucepranuju (Risti¢ 2011) y morneny y3opkoBama HEpaBHOTESKHE (DYHKITHjE
pacrmojienie eleKTpoHa, onxpehuBama HEPaBHOTEXKHUX KoeduiMjeHata Op3MHE Kao M TECTHpama
came cumynanuje. Takohe, onucana je u y moktopckoj aucepranuju (Vojnovi¢ 2016) ca nogatHuM
UCTPAXHUBAKEM Yy TOTJIEAY TeCcTHpama KoJa cuMyianuje W npahema eBosynuje eleKTpoHa
CHMYJIMPAHOT aHcaMOua.

Bpcry raca y okBupy cumynanumje oapelyjy Maca mosiekyna u epeKTUBHU mpeceny Moryhux
CyAapHHUX IpoIeca ca eIeKTPOHUMA YHje KpeTame CUMyJaluja rnparu. 3a nmorpede UCTpakuBama
OBE JucepTanyje pagHu rac neduHucaH je macom Moiekyra CO; raca, KapakTepHCTHUYHUM
nputuckom 0.5 Torr-a, Koju oAroBapa eKCIEPUMEHTATHOM TaCHOM NpaXmemy (Moriasibe §), u
eeKTUBHIM ITpecenMa JJaTUM y HaCcTaBKy OBOT IOTJIaBJba 4Hja je 0aza neduHucaHa, TeCTUpaHa U
KopumheHa y pajoBuMa Trpyle KOju yia3e y OKBHP OBE JOKTOpCKe Te3e. Jlakie, MmpeTxomHo
pa3Bujena Monte Kapio cumynanuja MOIU(HUKOBaHA je Yy OBOM HMCTpakMBamby M KopuinheHa y
CBPXY Y30pKOBama HEPaBHOTEKHE pAaCIoOJelie €HEpruje eIEeKTPOHA IpH JAeNIOBalkbY EKCTEPHOT
enextpuuHor RF mnosea kao u npu ykpmeHom enekrpudHoM DC v MarHeTHOM IoJby. Y30pKOBaHa
(dyHKIMja pacroiesiec HEOMXOHa je MPBESHCTBEHO 3a o/ipeljuBame KoeduijeHaTa Op3uHe CyTapHUX
npoueca y atmochepu paanor CO; raca (joHuszanuja, noOyhuBame MosieKyaa elIeKTpOHUMA) MPH
JIeTIOBaY EKCTEPHOT pasino (PPEeKBEHTHOT €JIEKTPUYHOT TI0Jba KA0 U IPH JieioBamky ykpmTeHor DC
€JIEKTPUYHOI M MarHeTHOr MoJba (AMCOLMjallja MojeKyna BUOpaumoHuM noOyhusamem). Tako
nobujeHn kKoedUIrjeHTH Op3WHE MOMEHYTHX IpoIleca O] BUTATHOT Cy 3Hauaja 3a MOJIETUpPAhE
I1a3Ma MeAxjyma MOTpeOHOr 3a TPeTHpAme y30paka LeNyJl0o3HUX MaTepHjaja o yeMy he Buie
OWTH peur y HapeIHUM TOTJIaBJbUMA.

VY ocHOBM cuMyjalMja MpaTH KpeTame eNeKTpoHa Kpo3 MPOCTOp KOora KapakTepulle
yHU(OpPMHA pacriofiesia peajlHOT raca yHja je yjiora y cyJllapHuM TpoliecuMa yiora mere. Kperame
eJIEKTPOHA JIeIlIaBa ce Kao MOCIEeINIIA 1eJI0Baka eKCTEPHOT, XOMOIeHOT, BpeMeHCKH 3aBUCHOT (RF-
paano (peKBEHTHOr) WK YKpIITeHOr KoHcTaHTHOT (DC) enexkTpuyHOr 1mojba U MarHeTHOT I0Jba.
Jlakiie, pauyHapCcKH KOJl CUMYyJalMje /1aje MOTyhHOCT yKJbyuHBamba U XOMOT€HOI MarHeTHOT 10Jba
Koje, u3Mmelhy ocraior, femnyje Ha KpeTame eIeKTpOHa KPO3 CUMYJIHMpaHy aTMochepy peasHor raca.
VY najbeM TEKCTy OBOI' NOIJIaBjba Ouhe M310)KeH OCHOBHH KOHILIENT M MeXaHHu3aM paaa MoHTe
Kapio cumynanmje ka0 HEOIMX0JHa KOMIIOHEHTA UCTPAKUBaEkbha OBE IOKTOPCKE JMCEepTaIIHje.

3aMuCIuMO cajla KpeTame aHcamOla eJeKTpoHa y aTMoc(epu peasHOr raca-mMere IoA
JI€JCTBOM €KCTEPHOT €JIEKTPUYHOI W/WJIM MarHeTHOT MoJba UMajyhu y BUAy UJeaIn30BaHe MOYETHE
yCJIOBE Y TOTJIEZy €HEpreTCKOr CTamba MOJIEKyJia raca MeTe (OCHOBHO €JIEKTPOHCKO, BUOPAIIMOHO U
poTaroHo crame). [1o moYeTKy nemoBama eKCTEPHOT T0Jba CBAKH €IIEKTPOH aHcamOJia eleKTpoHa
3allOYME-E CBOJY TPAjeKTOPHjy YHUjU je MpaBall U cMep ojpeleH mpaBLEeM U CMEpOM JEJOBamba
eKCTEpPHOT TT0Jba JIOK CE 32 MOJIEKYJIEe Taca YBOIM IMPETIIOCTaBKa MHUPOBamba. YKOJIUKO €IEKTPOHH
6uBajy yOp3anu cnosbHUM RF mosbeM nepuoanyHO OCHUIIOBAaEKE BEKTOpa EJIEKTPUYHOT T0Jha
OIHCYj€ BPEMEHCKH 3aBUCHA (PyHKIIM]a:

m = V2E; cos ((Dt)?
[3.1]

rae je M= 2nf (f ¢uxcHa (pekBeHIUja OCIMIOBakAa BPEMEHCKH 3aBHCHOT M0Jba), k
jeNMHWYHE BEKTOp y TPAaBIy H CMEpy IEIOBamba CICKTPHYHOr mosba a V2ER aMmmTyna
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EJEKTPUYHOT TI0Jhba Yy TOKY Tepuojaa ocimioBama Oyayhu na je Ep edexkTuBHA BpeaHOCT
SJIIEKTPUYHOT 10JbA.

Cumynanyja mpaTu KpeTame eIeKTpOHA Ha HAa4YuH ,,jellaH 1O jedaH” 4hMe je HCKJby4ueHa
MoryhHocT MelyycoOHe WHTEepakimje eNeKTpOHAa y PaJHOM racy INTO MpPEICTaB/ba CBOjEBPCHY
uJeanu3alujy.

Kperame enexrpona, cxomno Il IbyrHOBOM 3akoHy, ommcyje nudepeHujaiHa jeqHAYNHA
KpeTama JIpyror cTeneHa Aara y qudepeHinjaaTHoM 00IuKy:

d?7 R
m:- W_q.(E-I_d_tXB)
[3.2]

y KO0joj je m Maca CJEKTPOHA, 7 BEKTOp TOJIOKAja, ¢ EIEMEHTAPHO HAEIEKTPUCARLE,
E BekTop jaunHe eJIeKTPUYHOT I10Jba, a B BEKTOp MarHeTHe MHIYKIUj€ Pa3InIUT O] HyJIe YKOJIUKO
j€ YKIbYYEHO JIeJIOBAaEh¢ EKCTEPHOT XOMOTI'€HOT MarHETHOT 10Jba. PelaBameM jelHaunHe KpeTamba
enekTpona [3.2], mpuinarol)eHe OCTOjarby EKCTEPHUX CTUMYJIAaHCa (SJICKTPUIHOT W/UITH MAarHETHOT
noJjba), 1001jajy ce KOOpAUHATE Pa/iijyc BEKTOpa CBAKOI €JIEKTPOHA CUMYJIMPAHOT aHcamMbiia Kao u
KOMIIOHEHTE BeKTOpa Op3MHE CBAaKOT €JIEKTPOHAa Yy (PUKTHBHOM MPOCTOPY Kperama. [IpopauyH
KOMITOHEHAaTa MOMEHYTUX BEKTOpa BpPILIM C€ y BPEMEHCKMM HWHTEpBAJIMMa, KOpAlMMa, 3HAYajHO
MambHM y Iopehemy ca meproaoM OCIIIOBakba BPEMEHCKH 3aBUCHOT 0JbA.

Enextpone ancambOnia, yOp3aHe CIIOJBHUM II0JbEM, KapaKTEpUINE pPa3IMylTa KUHETHYKa
eHepruja Kojy ancopOyjy on aenyjyher nospa npu uemy e(eKTUBHU MPECceK, OAHOCHO BepoBaTHOha,
3a CyJapHH IMpOIleC MPH WHTEPAKIUjU ca MOJEKYJIMMa raca METe 3aBHUCH O]l HheHe KBAHTHTATHBHE
BPEIIHOCTH.

Tun wHTEpakuuje OXHOCHO CyJapHOI TIpolLeca eNeKTPOHA-NPOjeKTHIa CHMYIHPAHOT
aHcamOJa W MOJIEKyJla raca-Me€Teé HAaKOH CBakKOl BPEMEHCKOI Kopaka ojapelyyje reHepaTop
NiceyociIyuajHuX OpojeBa M BepoBaTHOha cymapHor mporeca. Moryhu cynapHu mpolecu Koje
cuMmyianuja oOyxBaTa Cy HAjBEpOBATHHUJU €JACTUYHU CyAapud U CyJapu Mame BepoBaTHohe
OJTHOCHO HeelacTHyHM cyaapu. Kon HeenacTHyHMX cynapa (JoHH3aluja, eIeKTPOHCKO, BHOPALIMOHO
U POTAIMOHO MOOYyhHBame Kao W 3aXBaT €JIEKTPOHA) JOJAa3H J0 TMpepacrojerne eHepruje umely
aKTepa cynapHor mnpoueca. KuHeTnuka eHepruja ymajHOr €JeKTpOHa yMamyje Ce 3a BPEeIHOCT
€HEepruje Koja je HeonmxoHa 3a jgorahaj JaTor cyaapHOr mpoiieca (€Hepruja mpara 3a oAaronapajyhy
cyaapHy uHTepakiyjy). Takohe ymamyje ce u 3a BpegHocT 2*(m/M), rae je M maca Monekyna, Kao
MocJieIulla Tpefaje  €HEepruje eJIeKTpoHa MOJIeKyJy Traca 3a KOju je, Yy CHUMYJAlHjy,
IPETHOCTaB/bEHO Ja Mupyje. KoHauHO, HacTanu eNeKTpOH M €JIeKTPOH KOjU je Yy4ecTBOBaO Yy
CYAapHOM TIPOLIECY KapaKTEpHUIe pacrojiefia eHepruje Takpa Jia je eHepruja yrmaaHor eleKTpoHa
yMameHa 3a BPEIHOCT Ipara CyJapHor rnpolieca (Ha mpUMep joHU3aIHje) U BpeJHOCT eHepruje Koja
j€ monesbeHa eNEeKTPOHY HacTajaoM joHu3airjoM. KuHeTnyka eHepruja HOBOHACTAJIOT €JIEKTPOHA y
cUMyJalju oapeheHa je mpous3BOJOM TeHepucaHor ciydajHor Opoja momena [0,1] u pasznuke
VMHUIMjaJTHE KHHETHYKE €HEePrHje eNIEKTpOHa HETMOCPETHO Tpe Cynapa W mpara eHepruje 3a JaTu
CyAapHH IpOILIEC.

byayhu na cumynanuja mojelMHaYHO NPATH KPETame CBAKOT €JIEKTPOHA U3 MOMEHYTOT
aHcaM0Jla eJeKTPOH KOjU HAacTaje HAaKOH cy/aapa KapaKTepHIly TPEHYTHE KOMIIOHEHTE palujyc
BEKTOpa, BEKTOpa Op3MHE M KWHETHYKA CHEprhja Kao MOYeTHEe BPEIHOCTH 3a HacTaBak mpahema
HErOBOI" KpeTama y cieziehem neny eBoyluje OJHOCHO y OKBHPY Tpajara HapeJHOI BPEMEHCKOT
KOpaka.

Axo mocmarpaMo Mpolec joHW3aluje, Koju je m3Mely ocTajor oja BeIMKOI 3Hayaja 3a
OJp)KaBambe TaCHOI NPAXKIKEHA U TPETHpame METyJI03HHX Y30paka, MEXaHW3aM HacTaHKa
eJIEKTPOHA Y IOMEHYTO] XEMH)CKO]j peaKIfju MOKe OUTH BHUILIEKaHATHU. Mel)yTum, cBaku elneKTpoH
KOJHM HACTaHE IMPH MPOIECYy JOHU3AIUje€ cMaTpa Ce YECTUIIOM ofpelheHe reHepanje Yujy eBOIyln]jy
CHUMyJIallja TpaTH HAKOH 3aBpIIeTKa €BOJYIHUjE eJIEeKTpOHA MpeTxoiHe reHepamnuje. [la Tako
CIEKTPOH aHcamOsia, Ha T[OYETKY CHUMYJIHpama KpeTama, Mpulaza HYJITO] TeHEepanmuju u
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KapakTepHILe ra M0J0Xkaj KOjH OJroBapa KOOPAUHATHOM MOYETKY Jab0paTOPHjCKOT KOOPIUHATHOT
cHcTeMa Kao W TNOYeTHA KWHETHYKa €HEepruja Koja OJroBapa CpelmOj SHEPrHjH €JICKTPOHA IpHU
MIOCTUTHYTOM CTaIlMOHApHOM cTamy. HakoH cynapHor mporeca ca mosekynuma pagaor CO;raca, y
HaleM CclIy4ajy jOHHU3aldje, CBaKM €JCKTPOH KOjU HAcTaHE IpuIaja IpBOj TEHEpalHju ca
MHUIMjATHUM KapaKTEepUCTHKaMa y TOIJVIEAY IMOYEeTHUX KOOpJMHATAa M KHUHETHYKE EHEprje.
Cumynamuja kpehe ca npahemeM eBONIyIIHj€ €IEKTPOHA MPBE T'eHEpalldje HAKOH IITO CE 3aBpIId
€BOJIYIMja MOCIEAET eIEKTPOHA KOjH MPHIIAa HyJITO] TeHEPaLUju.

Beoma BaxkaH geo cumynanuje jecte oapehuBame yrioBa KOjU KapaKTEpHUILy Cynap
eJIEKTPOHA Ca MOJIEKYJIMMa raca MeTe, HEeMOCPEAHO Mpe cylnapa, y OJHOCY Ha J1abopaTOpHjCKH
KOOpJIMHATHH CHCTEM Kao M ojpehuBame yrioBa pacejama eJICKTpOHa HaKOH cyjapa ca
MoOJIeKyauMa Mmerama. Jpyrum peunmma, oapehuBame IMOMEHYTHX YIiioBa OWTHO je Kako 3a
HEeNlaCTHYHEe TaKo M 3a elacTUYHE CyAapHe Npolece. AHaIM3a CYAapHHX Ipoleca y TOrieay
onpehuBama yrioBa BpIIU C€ y OJHOCY Ha JIA00PaTOPHjCKH KOOPAUHATHU CUCTEM JIe(h)UHUCAH TAKO
Jla je BeroBa z oca OpjeHTHCaHa y MPAaBIly €JIEKTPUYHOT I0Jba, JIOK je Y oca mapajeiHa BEKTOpY
MarHeTHe MHAYKIMje, a X Oca OPTOrOHAJHAa Ha paBaH KOjy rpaje oce y W z. Y3 aeduHucan
KOOPJIMHATHH CHCTEM, Y OJIHOCY Ha KOjU CE€ aHaJM3upa CBOJIyIHMja CJICKTPOHa, 3a oapehuBame
yIJI0Ba KOjU KapaKTEepHINy CyAapHE MpoIiece HEOMXOAHO j€ MO3HABakhe BEKTOpa Op3MHE eIeKTPOHA
OJTHOCHO HETOBHX KOMIIOHEHATa Y NE(PUHUCAHOM KOOPJMHATHOM CHCTEMY KaKo IpEe TaKO U HAKOH
camor cynapsor gorahaja. C TuM y Be3H, paau Jajber pa3yMeBama, KOPUCHO j€ 3HATH J1a yrao KOju
BEKTOp Op3HMHE Ipaji ca MO3UTUBHIUM CMEPOM Z oce (IIpaBall U CMep JIMHUjE PACTOjama EICKTPOHA
¥ MOJIEKYJIa METE) OIUCYje TEPMUH ,,36HUTHH yrao™ JI0K ce TEPMUH ,,a3UMYTaTHH YTao‘ KOPUCTH J1a
OMHUILIE Yyrao KOju TPaJu X oca ca MPOjeKLHjoM BeKTopa Op3uHe Ha paBaH (X,y). C TUM y Be3u
O3HAaKe yIJIOBa Mpe Ccy/apa Kao U HAKOH UCTOT HEPETKO MOTY OUTH 0.1, 51,0 U [§2, PECIIEKTUBHO.

Haxon cymapa ca METOM OJJHOCHO ca MOJIKYJIOM PaJHOT Taca, y Hamem ciydajy CO; raca,
yrao moj KojuM he eJeKTpoH JO0XKHMBETH pacejalbe Yy OJHOCY Ha Z ocy JabopaTOpHjCKOT
KOOP/JIMHATHOT CHCTEMa eJIeKTpoHa ojapelyje ce Ha OCHOBY aHHM30TPOIHE YraoHE pacrojene
HE3aBHCHO O] THTA cy/aapa (enacTuyaH u/uiu Heenactuyan). Cumynaiuja, y cBojoj 6a3u mnojaraka
y BUIy ynasHor ¢ajiia, MMa oJaTke 0 HepaBHOMEPHO] YTaOHO] pacroey eJIeKTPOHA M0 3eHUTHOM
yriy. [logamu o moMeHyToj pacnojenu oAaroapajy oapeheHoj GyHKIMjH aHATUTHIKOT O0JIMKA WIIN
Cy n00ujeHu (UTOBAKEM EKCIIEPUMEHTATHUX Mepema JIe)kaHApOBUM IOJIMHOMOM 4. CTENeHa.
(Vojnovi¢ 2016)

AKo0 y3MeMO y pa3MaTpame elacTHUHE CyJapHe Mpoliece, Kao HajBepOBaTHHjE, 3€HUTHU
yrao ozpehyje yraoHa pacmnoaena (QopMHpaHa €KCHEPUMEHTAIHUM MEPEHEM  OJHOCHO
mudepeHnrjaTHu e(eKTUBHH MPECeH 3a JaTH TUI CyJapHOT Mpoleca y 3aBUCHOCTU O] €HEepruje
pacejaHor enekTpoHa. Jlerasban HauuH oApehuBama yria momohy yraoHe pacrojiene WiyCcTpOBaH je
y nokTopckoj nucepranuju (Risti¢ 2011).

Takohe, 3a gaTy eHeprujy €JIeKTpOHA a3UMYTAHH yrao KapakTepullle BpeaHOCT oapeheHa
cllydyajHUM OpojeM y M30TpOIHO] pacmojenu nomeHa o 0 no 2z, ykipyuyjyhu Bpemanoct 0. Kog
HEEJaCTUYHUX CYJapHHX TMpoIleca CUTyalHja MOXXe OWTH Mayno apyraddja Oyayhm na HuCY
eKCIIEpUMEHATHO U3MEpEHE YraoHe paclojesie 3a CBe HauMHE HEeeJaCTUYHOI pacejama Ia YraoHy
pacrnojienTy KapakTepullle M er3akTHa (yHKIMja Koja 3aBHCH O] €HEprHje pacejaHuX eJIeKTPOHa.
(Risti¢ 2011)

JletaspHUja aHaNM3a YraoHe pacrmojiene Koja TpaTH CyAapHe mpolece, oapehuBame
TpajeKTopHje eNeKTpoHa (KOMIIOHEHAaTa BPEMEHCKH 3aBHCHOT BEKTOpa Op3WHE) Kao W MpOopavyyH
KHHETHYKE €HEepruje CUMYJIMPAHUX EJIEKTpOHa aHcamOia Haia3e ce Kao MpeaMeT UCTPakKHBama y
mucepranujama (Risti¢ 2011) u (Vojnovic¢ 2016).

Hakon oapehenor Opoja BpeMeHCKUX MHTEpBaJla, KOpaka, MOCTUXKE Ce KBa3U CTAI[MOHAPHO
CTamEe CUCTEMA, Y TMOTJely BPEIHOCTH CPEhe EHepruje U IpYyruxX TPAaHCIOPTHUX KoedHullnjeHara,
IITO TIPE/ICTaB/ba YCJIOB 3a Y30PKOBAaWkE CHEPrHje EJICKTPOHAa y TOKY IEepPHOAa OCIHMIIOBamka
SNEKTPUYHOI TOJba YHMjU j€ BEKTOp ocuwioBama nar um3pazoMm [3.1]. Ilomohy mnpukynsbeHnx
mojaTaka O EHEPTrHju EJIEKTpPOHa cuMmyiainuja oapehyje dbyHKuMjy pacmojene HEONMXOIHY 3a
nobujame KoeduiMjeHata Op3uHE CyAapHHX Ipolieca O HMHTEpeca M Kao TakBa MpPEICTaBba
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8pemeHncko y3opkogare. Tako moOujeHa QyHKIMja pacrojienie eHepruje eJIeKTPOoHa OJHOCH Ce Ha
Ta4YHy BPETHOCT EJICKTPUYHOT W/WJIM MarHETHOT I10Jba 10Jba IO CUMYJIUPAHO] YECTUIH (PUKTUBHOT
OECKOHAYHOT MPOCTOPA.

YobOuuajene o3Hake 3a neduHucana pemykoBana mosba ¢y E/N m B/N, tne cy E u B
MHTE3UTETH BEKTOPA EJICKTPUYHOT 10Jba M MAarHETHE MHIYKIIMjEe a CBOJCTBEHE UM KBAHTHTATHBHE
BPEIHOCTH M3paxaBajy ce y jennaunama Td u Hx, pecriekTuBHO.

3.1 Koepuuujent Op3uHe cyqapHoOr npoieca

VY nmpocropy MHAYKOBaHE IJ1a3Me MOCTOje aHCaMOJIM Pa3IMuUTUX PEaKTUBHUX YECTHIIA YHja
MHTEpaKIja BOAM Ka ojpeleHHM XeMHujCKUM, CynapHHM, INpouecuMa. Beoma HHTEpecaHTHH
CyJapHU MpOIIeCH JeliaBajy ce u3Mely eleKkTpoHa W aTomMa MOJIEKyJla paHOr raca Kpo3 KOju ce
eNIeKTPOHM Kpehy y TOKy racHOr mpaxmema. Hanme, Opoj cymapHHX mporieca KOju KapaKTepuIry
MHTEPAKIM]y €JIEKTPOHA Ca aTOMUMa MOJIEKylla PagHOr raca MHAYKOBaHE IUIa3Me IpEAICTaBba
BEOMa BaKHY (PM3UYKY BEIMUYUHY y OOJIACTH H-eHOT Mozenupama. C TUM y Be3u Opoj CymapHHX
mpoleca y jeIUHUIM BpeMeHa je KBaHTUTaTHUBHA (pHU3MUKa BEIHUMHA KOja Ce HAa3UBa KoeghuyujeHm
op3une cyoapnoe npoyeca (Y Hawiem CAyYaj UCmpasX;cueard jouusayuje, eneKmpoHcKo2 U
subpayuonoz nobyhusara miexyia CO,) U Kao TakBa CBOJCTBEHA MY je 3a KOHKPETHE pajHe
napameTpe TacHOT Mpaxkmema. [loenaBameM IPOTOKa U MPUTHCKA PAIHOT Taca Te CHAare OJHOCHO
HAloHa M3BOpa Hallajama, y3 Mo3HaBame KoedullMjeHTa Op3uHe CyAapHUX Ipolieca MpH 3aJaTHM
ycnoBuMa, Moryhe je yrunaTa Ha Opoj CylapHUX HpoIeca y jeIMHUIM BpeMeHa a CaMUM TUM U Ha
KOHIIeHTpanujy uHTeparyjyhux dyecrtuna. IIpomenom Opoja cymapHuX mpoleca eJIeKTpoHa u
MOJIEKYJIa y TUTa3MHU MEHa ce Op0j HACTAIHMX YECTHIIA KOje Y JeIMHUIM BPEMEHA JIeTyjy Ha y30paK
Koju ce Tperupa. Ha Taj HauumH, MOCTHXKE CE€ KEJBEHO TPETHpame y BUIY (U3UUYKO-XEMH]jCKe
MIPOMEHE TOBPIIHE Y30PKa.

Jlo ©Opojue BpenHocTH KoeduIllMjeHTa Op3WHE CyJapHOT TIpoleca MoXe ce aohu
AHATTMTHYKUM TIyTeM Oa3upaHuM Ha oApeheHHMM MoJennMa pacrojieia eJIeKTPOHa Mo Op3uHaMa
oqHocHO eHeprujama (Makcsen-bonimanoBa, /[IpajBectajHoBa). MelhyTtum, peanHu 4YecTHUHU
CHCTEMH WHIYKOBAaHHMX IUIa3MH HE YKIJIAIajy ce y NMOMEHYTe MOoJeNie alpOKCHMHPAHUX pPEeaTHUX
pacrioziena Oynyhu fa je MakpOCKOIICKH TJIeIaHo TU1a3Ma, TEPMUYKH HEPABHOTEXKHA M HE MOXKeE jOj
Ce 3a CBE YCIIOBE TacHOT TNpakmema Nnpunucatu oapehenn monenu pacnogene. C THM y Besw,
HAYMH 3a TpeBa3WIakeme OBe Bpcre u3a3oBa jecte Monte Kapno cumymnanmja koja je Beh
NPETXOHO pa3BHjeHa W KopuinheHa y mperxonHuM pamoBuma rpyme (Risti¢ et al.2018). Takole,
kopuitheHa je 3a J00Mjamke HEpPaBHOTEXKHUX KoeduimjeHara Op3uHE peakuuje y OKBUDPY
HCTpaXMBamba OBE TE3€ y30PKOBAK-EM HEPABHOTEXKHE (DYHKIM]E pacmojiesie €Hepruje eIeKTpoHa
YHje je AeTajbHO 00jallmkhemke AaTO Y MOrIaBby Opoj 7 0 pe3ysTaTuMa OBe JucepTallyje.

3amazuMo CyIapHH IpoIlec Koju ce JemnraBa u3mel)y nBe rpyre decTria, KOHICHTpanuja nq
U My, Kao TOJeIHOCTAaBJbEH MPUMEp CYyIapHOT Iporeca y Torieay Opoja BpCTa 4YeCTHIIa KOje
UHTEparyjy. AKo Kao pe3yiTaT MHTEpaklije HAcTaJy YeCTHIle NMPOMEHEHHMX KapaKTepucTuka (y
CMHCIIYy EHEeprMjCKOI CTama, MMITyJca..) Taga ce KoeuIMjeHT Op3uHe cylapHOr mpoueca, K,
neUHHAIIE TIPOMEHOM KOHIIEHTpAIlMje JeIHEe BPCTe UYEeCTHIAa Y JCAUHHWIIM BpPEMEHa
MPOIOPIIMOHAIIHO] POU3BOIY KOHIIEHTpAIIHja YeCcTHIIa Iipe cyaapHor nporeca (Popari¢ 2019):

dn1 dnz
E = W = —K niny,.
[3.3]
[Ipoctopna numen3uja neduHMcaHOT KoeduimjeHTa Op3uHe peakiuje je m/s.
Nmajyhu y Buny aedunuimjy koeduunjeHta Op3uHe cyAapHOT Mpoleca Kao U YHIEHUILY J1a
MHTEH3UTET HJ/ICAIM30BaHOI MOHOEHEPreTCKOr aHcambia 4YecTHlla IpOjeKTwIa oMaja, ca
nosehameM mpeleHor myTa ycien cyJapHux mnpoueca ca Mupyjyhum yecruniama merama, Moryhe je

M3pa3uTH KoehUIUjeHT Op3UHE CyAapHOT Mpolieca y BUAY BepoBaTHOhe 3a meroB gorahaj. Y tom
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CITy4ajy jeIHaK je Mpou3BOAYy €(PEeKTHBHOT Mpeceka 3a OAroBapajyhu cyaapHu mporiec o (decTuiia
npojektuna 6p3une ¥, u yectuua mera) u Opsune Jp .

K= 0d9,.
[3.4]
C o03upoM J1a je peajaH Ciaydaj MOHOSGHEPIeTCKOT aHcaMOJia YeCTHIIa TPOjeKTUIa TOTOBO
MUHUMAJTHO BepoBaTaH Hamehe ce moTpeba /1a ce ’hUXOoBa Op3MHA YECTUIIA TPECTaBH (DYHKIIU]OM
pactiozene f (9). YV tom cnydajy koedunujeHT Op3uHe cymapHOr npoiieca 3aBucuhie o GyHKIuje
pacmojiesie Op3uHa YecTHIla MPOjeKTHIIa U e(PEeKTUBHOT IIPeceKa 3a CyaapHe mpoiiece koju he takohe
outu y Qynkuuju 6p3une yectuna. C 063upom aa Op3uHa yecTua Moxke Outu y unrepsairy ox 0
JI0 MakCUMalHE Op3uHE, Uppmqy , @ UMajyhu y BUIy anpokcuManujy aa je pacmnojena OpsuHa y
MIOMEHYTOM OIICETy HOpMHpaHa Ha jeJAMHUILYy, M3pa3 3a KoeHIMjeHT Op3uHE CyaapHOT mpolieca
ouhe y o0muKy:

K= [ 9,0(8,)f(9,) dS, .
[3.5]
[To3HaBameM pacrnojernie eHepryje YeCTHIIa MPOjeKTHIIa (MIH eHEprHje mpara) U e)eKTUBHOT
mpeceka 3a cyaapHu mporec onapehyje ce koedunmjeHT Op3uHe cyaapHOT Mmpolieca, peakiuje. 3a
MakcBenoBy paBHOTEXHY pactojienry Op3uHa 4eCTHUIa MPOjeKTHIIa KOSPUIIjEeHT CyJapHOT Tpoleca
6uhe y o0muKy:

— i -3/2 +oo 3E
K ((E))=3 /M«E)) prmg Ea(E)e*®) dE .
[3.6]
JleTalbHUjU ONHKC alPOKCUMHPAHUX (YHKIMja pacrojene Op3uHa 4ecTula, MaKcBeIoBe

JpajBecTajHoBe, AaT je y MOTJaBJby O JMJarHOCTUKOBaWY IJIa3ME€ HEPABHOTEKHUM (PYHKIH]jaMa
pacrojiene eneKTpoHa.
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3.2 Tectupame 6a3e epexTuBHMX npeceka 3a CO, rac

basza edexTuBHUX Mpeceka, Ka0 HEONMXOJHH CEIMEHT PadyyHapCKOT KOAa HAaIPaBJbEHOT Yy
by npahema eBolyluje eleKTpoHa W ojpeluBama CBOjCTBEHUX (U3MYKHX BEIMYMHA, 3aXTEBa
onpeheHo Bamaupame npe ynorpede y muiby UcTpakuBama. [loMeHyTa BaMaanuja OIHOCH Ce Ha
nopeheme crnenupuUHUX mNapameTapa J0OMjEeHUX padyHapckuM ainroputMoM Monte Kapio
CHUMyJIallije M TO3HAaTHM BpEIHOCTUMA KoOje Cy J00ujeHe EKCIePHUMEHTAIHUM HCTPaKuBamba
JPYTUX ayTopa U JOCTYITHA CY Y JIUTEPATypPH.

Monte Kapno cumynanuja kopuimmheHa y OKBHPY HWCTPaXHBamba OBE JOKTOPCKE
JHcepTalyje TeCcTHpaHa je y CBpXy mpoBepe Oasze edektmBHHX mnpeceka 3a CO; pajHu rac u
JIeTaJbHO TIPENICTaBJbEHA y pady KOjU ylIa3u y OKBUP OBE JOKTopcke mucepramnuje (Vojnovié et
al.2019) ynme je moka3zaHa HEHA MCIPABHOCT M CIIPEMHOCT 3a YIOTpeOy Yy ajbeM UCTPAKUBAYKOM
pany. C TuM y Be3u, TecTHpaHH U yrnopehuBanu crienuduuHu napamerpu nooujean Monte Kapio
CUMYJIAIMjOM, Y 3aBUCHOCTH OJI PEIyKOBaHOT enekTpuyHor mosjka E/N, cy: 6p3una opugpma
ancamona  enekmpona, W, o0onoc Oughyzuonux Koepuyujenama  (TOHSUMYOUHATHU U
mpanceepzannu) u mobunnocmu enekmpona, Dilu u Dilu, u oonoc npsoe mayszendosoe
Jjonuzayuonoe xoepuyujenma u konyenmpayuje monexyia CO, eaca meme, at/N.

Onpelyjy ce y cTaniMoHapHOM CTamkby CUMYJIUPAaHUX EICKTPOHA OJIHOCHO HAKOH TOCTH3ambha
KBa3W CTAIlMOHAPHOT CTama Cpelme CHepruje aHcambiia elieKTpoHa. Takohe, kako Oum Owim
KOMIIApaTHBHU HABEJICHU IapaMeTpPH yCpelmaBajy ce€ 3a [e0 CUMYJIHpaHu aHcamOn u
NPEJCTaBJbajy KBAHTUTATUBHY Mepy IIHMPEHa CHMYIUPAHOT aHcambia enekTpoHa (Op3uHYy) y
IpaBIly KOjU HpaTH mpasail U cMep Aenyjyher ekcrepHor eiekrpuyror mosba (D) u y mpasity
HOPMAaJIHOM Ha TpaBail U cMep XomoreHor enektpuuHor mosba (D), pecnekruBHo. HaBenenu
TPAHCHOPTHU MapaMeTpH JAETajbHO Cy OMMCAHU Y JOKTOpckoj aucepranuju (Vojnovi¢ 2016) uuju
Cy JIe0 HCTpaXHBama.Y CKIaay ca THM JOOWjEeHH pe3ysTaTH TPAHCIIOPTHUX IapaMerapa rnopeheHu
Cy Cca eKCIEepUMEHTAIHO JOOMjeHUM BPEAHOCTHMA IPYTUX ayTopa, Hajlaze ce y paay Koju yia3H y
OKBHP HCTpakuBama oBe JTokTopcke Te3e (Vojnovic et al.2019).

3.2.1 Bba3a epeKTHBHUX MpeceKka 3a pajHu rac yribeH-quokcua (CO,)

IMomamm o epekTHMBHUM mpecenMMa MOryhMx CyaapHHMX mpolieca aHcambiia eIeKTpOHa U
CO, Mosiekyna pagHOT Taca Haja3e ce y KOMIjyTepckoM (ajiry KOju cuUMyJarja KOPHCTH Kao
ynazHe mnojartke. Cumynanujom oOyxBaheHHM cyaapHM TIpoOLECH Cy €NacTHUYHH, KOjU CYy
HajBEPOBATHU]U, U HEETTACTUYHU CyJIapHH IPOIECH KOjU MOJIpa3yMeBajy BHILE pa3IUuYUTUX HauWHA
MHTEpaKIyje.

Hawnwme, nmuconujanmjy MoJieKkysia paJHOT raca JUPEKTHO CTUMYJIHIIE Cy/lIapHa MHTEPAKIIH]ja
MOKPETHUX eNIEKTPOHa W MHUPYjyhHX MOJeKyna pajHOr raca IyTeM BHUOpAaIMOHE M €JIEKTPOHCKE
excruuTanuje Mojiekyna. Kana je y nutamy enekTpoHcKo mooyhuBame MoJieKysa HepeTKo ce moraha
IpU caMo jeIHOj CyJapHO] MHTEPAKLHUjU ca €JIEKTPOHOM aHcambia 3a pasiMKy O] BHOparuoHe
no6yze. (Fridman 2008)

C tum y Be3H, HajBUIIIE MT0/IaTaKa y norieny epekTUBHUX Mpeceka 0aze cumysanuje uma 3a
BHOpaImoHo mooyhuBame MoJiekynaa. 300r CBOT JompuHOca y aucouujanuju moiekyna COy, a
CaMHM THM U Yy OJIp)KMBOCTH TaCHOT MpaXiemha Ma Ha Taj HAUYMH MHIUPEKTHOM YTUIAJy Ha
TPETUPAakE Y30paka, y OKBHPY HCTPaKUBAmba OBE JOKTOPCKE UCEpTalje HWCIHTHUBAHH CY
eJIEKTPOHCKO M BUOpaiuoHo noOyhuBame ca MOoceOHMM akIEHTOM Ha ToTaiHy joHuzanujy CO,
Mosekyna. Jlerasban rpaduuky MpHUKa3 3aBUCHOCTH €(PEKTHUBHUX TpPEceKa O] CHepruje eIeKTpoHa
3a cylapHy MHTepakiujy enekrpona u monekyna CO; raca mpezacrasibeH je y paay (Vojnovicé et
al.2019). basza mpeceka TabemapHo je mara (tabema 3.1) y pamoBuMa KOjH yiia3e y OKBHPE OBE
JOKTOPCKE Te3€.
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TaGena 3.1. baza epexkTUBHHUX INpeceka pacejara €IeKTpoHa y CyJapHUM HHTEpakifjama
enekTpoHa u monekyna CO; ca UCTaKHYTHM €HEprujama Ipara 3a Ha3Ha4deHEe CylapHe Ipolece
OJTHOCHO pacejama. (Stankovié et al. 2020)

CynapHu npouec IToOyheno crame IIpar enepruje (eV) Reference
- - Kochem et al.1985
Eaacruyan Tanaka et al.1998
Kanik et al.1989
Cumempuune mooe
(v00)
1<v<8 0.172 Popari¢ et al.2010
v=10 1.644 Laporta et al.2016
Acumempuune mode Kitajima et al. 2001
(001) 0.291 Nakamura 1995
Itikawa 2002
Casujajyhe mooe
Bu6pamuoro (010) 0.082 Kitajima et al. 2001
HoGyhuBame Nakamura 1995
Itikawa 2002
(020) 0.165 Kitajima et al. 2001
Campbell et al.2008
McCurdy et al.2003
(030) + (110) 0.252 Grofulovi¢ et al.2016
(040) 0.331 Campbell et al.2008
(050) + (210) + (130) 0.422 Grofulovi¢ et al.2016
+(021) + (101)
Komburnosamne mooe
(120) 0.337 Campbell et al.2008
McCurdy et al.2003
JoHuzanuja - 13.769 Itikawa 2002
Lindsay et al.2003
MoGyhuBame I, 11.385 Kawahara et al.2008
eJIEKTPOHCKHUX v 11.048 Kawahara et al.2008
CTamkba
7 eV noodyhusame 7.00 Hagelaar et al.2005
Hake et al.1967
10 eV nobyhuBame 10.00 Vojnovic et al.2019

KomnaparusauMm nopehemem no0ujeHux pesyirara Monte Kapiao meTonoM ca moganuma
IpyTux aytopa 1o0ujeHa cy IpHuXBaT/buBa ciarama. Ha Taj HaunH BanuaupaHa je 6a3a mnpeceka u
Kao TaKBa JMPEKTHO yTWYe Ha MOTYhHOCT cUMynIMpama peallHuX YClIoBa KpeTama aHcambia
enekTpona y armocdepu CO; pamgHOT raca Kao U Ha lbUX0Be MelyycoOHe HHTepaKIHje.
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4 Ilenyno3a

[enymo3a je jenan oj HajpacHpOCTPambEHUJUX OPraHCKUX OWIOJIMMEpa, Mojucaxapuiaa, Ha
3eMJbU M MOKE ce HahM Kao BeoMa BaKHA CTPYKTypHa KOMIOHEHTa hemujckor 3uia Ousbaka Kao u'y
HEeKUM Bpcrama Oaktepuja (poma Acetobacter) u amrum. [akme, nemynosa je Boachu cacrojak
OWJbHUX BJakaHa Mel)yTUM IMpenu3aH cacTaB 3aBHCH O]l MHOTO (DakTopa ma cy camoO HEKH O] HHX
OKPY)KEHe TTPUPOTHOT CTAaHUINTA OMJbKe, reorpadcka JoKalyja, HIBO 3pEJIOCTH Ha MecTy Oepbe u
HapaBHO caM MeTo[ heHe ananu3e. (Ansell et al.2009)

[Ipencrapiba momucaxapu, XOMOIIOJIUMEDP aHXHIPOTIYKO3€, Kora YNHH JIMHEapaH JIaHall 0]l
HEKOJIMKO CTOTHHA JO HEKOJUKO Xubama moBe3anux [ (1-4) D-ruyko3HHX jeaMHHUIA.
Haj3navajHuja 3a eKCTpakIyjy Haja3|W ce y CEKyHIapHOM henujckom 3uay Ousbaka U oOesbehyje
(YHKIMOHATHOCTH U YBPCTUHY OMJbHUX BIIaKaHA.

O ®BEHO] BAXKHOCTH TOBOPH M YHEbCHHUIIA Jia ce y npubimxao 90% cyBe marepuje BehuHe
OMJbHUX MaTepHjaja Hajla3u ILeTyl03a, XeMHULENyJI03a, JJUTHHH U NeKTHH. C TUM y Be3H, MaMyK
caapxu 80-95% uenynose A0k ce y nmanupy Hanasu 85-99% uenynose u 10 15% nurauna. (Kumar
et al. 2009)

JlaHac TOCTOje pa3IUYUTH TPOLECH EKCTPaKIMje LEeNyJio3e Kao MITO Cy OKCHaaluja,
erepudukanmja u ecrepuduKandja KojumMa ce J00Hjajy BHeHH aepuBaTH. Kako je 1emynosa
HETOKCUYaH, OMopasrpaiuB MOJIMMEP BUCOKE YBPCTONE MMa HIMPOKY yHnoTpeOy y pa3InduTUM
o0JlacTMa Kao IITO Cy HAHOTEXHOJIOTHja, (hapMalieyTCKa HHAYCTpHja, IpexpaMOeHa, KO3METHIKa,
TEKCTHIIHA W ManupHa uHayctpuja. Hajuemrhe xopumrheH aepuBar meiysio3e je MHKPOKPHCTAIHA
[eTyJI03a y MpexpaMOeHoj, KO3METHIKO] U (hapMareyTckoj HHaycTpuju Oynyhu na je Beoma BakHA
noMohHa cyrncraHia 300r CBOjUX KapaKTEPUCTHKA Kao IITO Cy KOXE3UBHOCT U IUIACTHYHOCT KaJjia Cy
WCIYHCHH YCIIOBH Yy TTOTJIEey BIakHOCTH. OMax 3aTUM OakTepHjcKa IeTysI03a Ma BeoMa IIHPOKY
MHAYCTPHjCKY NPUMEHY ¢ 003upoM Ha Oe3ykycHa u Oe3MupucHa cBojctBa. MHaycTpujcke nmorpede
3a IeNTyJI030M 33/10B0JbaBajy YCEBH MaMyKa U JpBHa meiynos3a. (Gupta et al. 2019)

Yopkoc UMIEHUIM Ja IeNylio3a MMa BENUKHU TOTEHIMjall 3a aridKaluje y pa3HuM
oOyacTuMa KMBOTa HEHA MIMPOKa YIOTpeda yriIaBHOM je OrpaHMYe€Ha Ha WHIYCTPHUJCKY YIOTpeOy
JIOK je TeK Ha IpyroM MeCTy HHTEpecoBame 3a OMoMemauIMHCKy obmact mpumene. (Seddigi et
al.2021)

Benuka ynorpeba menysno3e y 006JacTu HHAYCTpPHjE MONa3H OJ YMECHUIIE Jla Ce Lelynno3a
nobuja 3axBasbyjyhul POTOCHHTETHYKUM IIUKITyCUMa BUIINX OMJbaka TOKOM IIeJie TOJAMHE Ta je Kao
TaKkBa JIOCTYITHA Y HEOIPAaHUYEHOM BpeMEHCKOM poky. CIlly’ku Kao KOHCTPYKTMBHM Marepujal,
0a3a, 3a IHMPOK ONCEr XEMHUJCKUX peakiuja J1o0ujama BEINTAaYKUX HUTH U OmoduiMa Ha Oa3u
LeJTyJI03€ Kao U 3a Jo0Hjame JepuBaTa KOjU Hajlas3e IUPOKY YHoTpeOy y MHAyCTpHju U Jomahoj
npumenu. Hajuenthe xopumrheny npon3Bou Ha 0asu 1ETyI03€ Cy Manup U KapTOH aid | 1ienodaH
KOjH Ce MOXKe JOOWTH U3 iepuBaTa 1enyno3e oopahenux Ha oapehen naunn. (Gupta et al. 2019)

TperupameM LENYIO3HUX MaTepHjaja HUCKOTEMIIEpaTypHUM IiazMama (Op3uM joHHMA,
SNICKTPOHUMA) MEHha Ce XEMHjCKa CTPYKTypa MOBPIIMHE MOCPEICTBOM XEMHJCKUX H (H3HUKUX
mpoleca Koju ce jaBJbajy Ha TOBPUIMHHM TPETHpPAHUX y30paka Kao mocienuia O0omOapaoBama.
VYnpaBo HUCKOTEMIIEpaTypHE IIa3Me MOT0JIHE Cy 3a TpeTHpame LETYI03HUX y30paka, Mmojmmepa,
Oyayhu na Gam 300r TemmepaTypHOr OIcera KOjU HMX KapaKTepHlle He H3a3uBajy omrehema
MIOMEHYTUX y30paKa KOjUMa je WHaue CBOjCTBEHA OCETJHMBOCT Ha TomoTy. OOpajga Helnylo3HUX
y30paKa XJIaJIHOM IIJIa3MOM Takolhe Moke cMamHuTH Op3uHy nudysuje 60je uam pacTBapada jep je
MOKa3aHo Ja Iula3Ma CeJIEKTHBHO Harpusa amop(He MOBPIIMHCKE OOJACTH BJiaKaHa MOJMMEPHUX
CTpyKTypa unMme ce moBehaBa merosa kpucranta ¢pakmuja. (Morent et al.2008)
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C o03upom Ha ynmeHUITy J1a ce Hehe aecuT pusnuka omrehema y3opaka XjaHa rnjaa3ma je
ouIM4aH H300p 3a HUXOBY O0pady HpH YeMy je Tocienuila TpeTHpama, u3Mely ocraior,
pacKuIame XeMHUJCKIX Be3a MaKpOMOJEKYJa [eTyI03¢ OJHOCHO (PU3UYKHU MPOoIeC KOju o0yxBaTa
UCTPAXHUBakE OBE JIOKTOPCKE nucepranuje. Kao mocienuia jaBjba ce MOBPIIMHCKO (OpPMHpAEHE
CII000HUX pajJfiKaia IITO jé OCHOBA 32 XeMHUjCKY MoAu(UKaInjy (YMpeKaBame, MoIuMepr3allnja,
KaJIeMJbCH-E H JIPYTH) KOja Ce Jajbe MOXKE HCITUTHBATH.

Kako Oucmo 1mazMoM Moau(pUKOBAIN LETYIO3HU y30pak (Mamvp) pacKuIameM WHTEp H
MHTPAMOJICKYJICKMX XEMHJCKUX Be3a MOHAaBJhA]YNHUX LETYIO3HUX CTPYKTYypa HEOIXO/IHO je J1a ce Y
cienehnM mornaB/bMMa yMO3HaMO Ca CaMOM XEMHJCKOM CTPYKTYPOM Kako IIEyjlo3e Tako MU
XEMUIIENTYJI03€, JTUTHUHA U TIEKTHHA KA0 CAacTaBHUX JIEJIOBa IUIa3MOM 0OpahBaHUX METYIIO3HUX
y30paxa.

4.1 Xemmujcka CTPYKTypa LejayJio3e

Xemujcka dopmyna menynoze je (CegHioOs)n rme Opoj n o3HAaYaBa CTEMEH IbCHE
noJMMepu3aluje Koju oapelyje mweHa kapakrepuctuusa cBojcrBa. Cacroju ce og 7000 mo 15 000 D
[JIYKO3HHUX jenuHMIa Koje cy moBe3aHe f3(1-4) rimkosumHuM (ametanHuM) Besama (ciuka 4.1).
Jlakie, 1emyno3a je MakpoMOJIEKyJl TIIyKOo3e, MoJHcaxapua 1 nonumep riykose. Kao nomumopdHo
JEIUBEHE O] OCTAIHUX TOJUMEpPA PA3IMKYje c€ Y OOpPHYTO] OpjeHTaIlju MOJIeKyIIa Iiryko3e. Hanwme,
MOJICKYJTH TJIYKO3€ Y LEIYyJI03u MMajy [ OpjeHTalHjy y K0joj je XHIPOKCHIIHA Irpyla aHOMEPHOT
yribeHuka (yrjbeHuka Opoj 1) ycMepeHa W3Hal paBHHU TIIYKO3HOT MPCTEHA JOK CY XUAPOKCHITHE
rpyne OCTIMX aToMa YIrJbeHHWKa YCMEpEHE WCIOJ PaBHU IMOMEHYTOor mpcreHa. byayhu nma ce
TJIMKO3HUJIHE Be3€ CTBapajy m3Mmel)y XHIpPOKCHIHUX Tpyna Be3aHuX 3a 1. U 4. yrIbeHUKOB aToM
CYCeIHUX MOJIEKyJia TJIyKO3€, HEONXOJHO je J1a CBaKU JPYrM MOJIEKYJ TIyKo3e (aaTepHaTHBHU)
OyJe WHBEPTOBaH OJHOCHO 3apoTHpaH 3a 180° TakaB Ha4MH MPOCTOPHE OpjEeHTAIMje MOJCKYJa
rinykose naje OH rpyny m3Haa paBHU TNIYKO3HOT NpcTeHa (TIyKomupaHo3e) yuMe je obe3beheHo
noBe3uBame ca OH rpynoM aHoMepHOT yrjbeHHKa CYCeTHOT MOJIEKYJIa TIYKO3€ I1a ce Ha Taj HaYWH
CTBapa MOJMMEPHH JaHaIl.

Lemyno3a je mpocTOPHO HepasrpaHar, JHUHEApaH MaKpPOMOJEKYJI KpPUCTaTHE M aMopQHe
CTPYKType uHja JyKuMHa Bapupa o Opoja CTPYKTYpHHUX JEJUHMLA OJHOCHO oJ Opoja
TJIYKOITMPAHO3HUX jeiuHuIA moBe3aHuX [(1-4) riauko3uIHIM Be3ama.

XUApOKCUIIHE Tpyle Koje ce Haja3e ca o0e cTpaHe MoJjeKyjia IJIyKo3e IOBE3yjy ce
BOJIOHMYHHM Be€3aMa ca XHJIPOKCHIIHUM TpylamMa MapajelHuX IMOJMMEPHUX JIaHala MOHaBIbajyhux
TITyKOMUPAaHO3HUX jeAUHUIA. TakBe BOJOHWYHE Be3€ KapaKTepHIle NpuBIayHa MHTEPAKIIMja aToMa
BOJIOHHKA Ca EJIEKTPOHETaTHBHUM aTOMHMa, Kao IITO Cy a30T, KHCEOHWK Win (iyop, Koju ce
Hajasy y JApPYroM Mouiekyny wim xemujckoj rpynu. (Fan et al.2012) [lakne monmMmepHH JaHIH
TITyKO3€ MMPOCTOPHO Cy pacropeleHu mapaieinHo jeaH y OJHOCY Ha APYTd U TIOBE3aHU Cy aTOMUMa
BOJIOHMKA XUJPOKCHIHUX rpyna (Cnuka 4.2). CX0AHO TOME MOKEMO 3aKJbyYUTH J1a Cy BOJOHUYHE
Be3e m3Mel)y XHIPOKCHIIHUX Tpyla YHyTap MakpOMOJIEKyla Ielysio3e Kao u m3Mmel)y mapanerHux
MOJIMMEPHUX JIaHalla TIyKO3e OJrOBOpHE, Y MPBOM CIy4ajy, 3a MPOCTOPHY OPjeHTAIlM]y MOJIEKYIa
Kao0 W 3a TIOBE3MBAE TMApAICIHUX JIaHAIA, Y IPYTOM CITy4ajy.

Lenyno3a nopen kapakrepuctuyae OH rpyme y cBoM cacTaBy cafpH M JIpyre XeMHjCKe
rpyme Kao MTo Cy KeTo, kapOokcuiue, u apyre. Kaga je y murtamy OH xemujcka rpyma, kKoja je ox
MHTEpeca y LUJby HUCTPaXKMBamba pacKuJama XEMHUJCKUX Be3a MOJIeKyJa Ienyso3e, Takohe
YUECTBYj€ U y KapakTEpUCTUYHHUM XEMHJCKUM peakliijaMa Kao IITO CYy eTepupUKOBaAKE U
ecTepu(pUKoBame.
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Cnuka 4.1. Xemujcka CTpyKTypa MakpoMoJIeKyia 1eiyio3e (mpeysero u3 Handayani et
al.2019)

Cnuka 4.2. TTapajienaHo Be3uBambe MOJMMEPHUX JIaHalla TTyKO3€e MOMONyY BOJIOHUYHUX Be3a U3
XMIPOKCHIIHUX rpyma (rmpey3ero u3 Chen et al.2019)

VY MoJeKyiTy 1enyno3e CyIpOoTHE KpajeBe KapaKTepHIIy TITyKOIMpPaHO3HE Tpyme Koje Cy Y
XEMHJCKOM CMUCITY JIpyrauuje jeaHa y onHocy Ha Apyry (Cnuka 4.3). Haume Ha necHOM Kpajy, Koju
ce HaszuBa penykyjyhu kpaj, Hamasu ce angexuaHa rpyna C-OH koja y uHTEpMONeKyJIapHO]
PeaKIMju ca jeTHUM MOJIEKYJIOM aJIKOXOJa IpaJi MUPAHO3HU MPCTEH MojyareTana (XeMualeTana).
Ha cynpotHOM Kpajy, KOju ce Ha3uBa HepenyKyjyhu, Hama3u ce Be3aHa ankoxonHa rpyna C4-OH
KOja ceé Yy XEMHJCKOM CMHCIy IOHAIlla Ha WJCHTUYaH HAuWH Kao OCTajleé XUIAPOKCHIIHE Ipylie
MOJIEKyJla IIedyso3e. YHYTpalllbM [e0 IIOJIMMEPHOTr JIaHIla MOJIeKyla IeNyJ03e YuHe
TITyKONTUPAaHO3HE CTPYKTYpPHE jeJIMHMIIE KOje Y CBOM cacTaBy UMajy Moiiekyne yribenuka C2, C3 u
C6. XunpokcuiaHe rpyre Koje Cy Be3aHe 3a IIOMEHYTe YIJbeHHKOBe aToMme ¢y cekyHaapae (C2, C3)
u npumapHa (C6) u ydecTByjy y U3rpajlbi BOJOHUYHHMX Be3a YHyTap MOJeKysa Ienyno3e (MHTpa
MOJICKYJICKE Be3€) Kao W u3Mel)y mapajenHux jaHana Ienyao3e (MHTEp MOJEKYJICKe Be3e) (Ciuka
4.4). Tako ¢opmMHupaHe BOJOHUYHE Be3€ y MOJEKYJy IENylI0o3€ 3HauajHO ojapel)yjy meHa cBojcTBa
Kao MITO Cy pacTBOPJBHBOCT, XHIPOKCHIIHA PEAKTHBHOCT, KPUCTATHOCT M BeoMa OMTHE MEXaHUYKE
KapaKTepUCTHKE MakpoMoJekyna nenynose. (Fan et al.2012)
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Crnuxka 4.3. Xemujcka CTpYKTypa Leyao3e ca peaykyjyhum u Hepenykyjyhum kpajem
MIIyKOMMpaHo3Hux rpyma (mpeysero u3 Cobayashi 2005)

XUAPOKCUIIHE TpyIe YHYTap LeNyJio3e Cy HOoJapHOr KapakTepa U u3Mely ocrajior 4vHe ra
Mame (PISKCUOMITHIM MaKpOMOJIEKYJIOM. Y TOj KapaKTEPUCTHUIN, Ka0 U y IPOCTOPHO] OpjeHTAIH]H,
Takohe y4ecTByjy W IJIMKO3UIHE Be3€ OJ KOjUX 3aBHCE OpjeHTalldje MOJEKyJa IIIyKOo3e, YBUjame
OKO 0CE CHUMETpHje, Kao0 U MPOCTOpPHO (opMHpame JWHEApHUX JaHana. |IJIyKomupaHO3HU
MPCTEHOBU MOTY Jla MMajy MNPOCTOPHY CTPYKTYpy y BUOY “‘CTOnMIe” WIH ,Kaae“ UM TakBa
koH(popMmaryja npyxa 00Jp1 eHepreTcku mosioxkaj. (Pavlovi¢ 2020)

CBojcTBa 11emy103€e y MHOroMe ozpelyyje crerneH noimmepusaiuje Koju npeicTaBba 0JJHOC
MOJICKYJICKE Mace LelIylo3e M MOJEKYJICKe Mace TIyKONupaHo3He jenuHune. Haunwme,
MaKpOMOJIEKYJl LeNyJIo3€ Yy MOrjieay MOJIMMEpHUX JaHala HUje M30TpoNaH Beh ra KapakTepuily
cmemyjyha ypehena u mame ypehena moxpydja. Ypehenu cerMmeHTH nMajy KPUCTAIHY CTPYKTYPY
ook cy mame cpehenun amopdue crpykrype.llocroje werupu Tuma anomopdue (kKpucranHe)
nenynose u to cy: uenynosa I, II, 11l u IV. Ilpupoana nenynosa y 6usbkama u Apsehy je kpucraine
cTpykrype I, pereHepucana nenyno3a uma crpyktypy II (meke Omibke u anre), ctpykrypa III
oJiIroBapa ILENyJIO3W Koja je TpeThpaHa aMOHHM]jaKOM WJIM OPTaHCKMM aMHUHOM JOK CTpykTypa [V
0JIroBapa IeyII03H Koja je Tepmuuku obpalerna (Moon et al.2011).

Jlantn 1enyno3e, MOCPEICTBOM BOJOHMYHUX Be3a XUAPOKCWIHUX Tpyma, (opMHpajy
yBpcTe MHKpopuOpuie (obmacTu KpucTagHe M aMop(dHE CTPYKType) KOju ce momohy
XeMHUIIeNys03€e, NEeKTUHA W JIMTHUHA Be3yjy y MakpoduOpuie ¢opmupajyhu mnonucaxapugHy
(uemyno3Hy) marpuily. Y TakBOM OOJHMKY Be3MBama Hajlaze ce y OMJbHHUM BJIAKHUMa O yemy he
outu BHIIE peun y crieaehem mornasipy.

Hutep
MOJIEKYJICKE BesuBame Boje

MOJIEKYJICKE

a) d)

Cnuxka 4.4. [IpuMepy BOJOHUYHMX B€3a y MOJIEKYJTY LIETYJI03€. a)UHTPaMOJIEKYJICKE
BOJIOHMYHE Be3€ 0) MHTEP U MHTPAMOJIEKYJICKE BOJOHUYHE BE3€ 11) BE3UBAEE MOJIEKYJIa BOJE
(amcopryja) 1) mpUMep HHTPAMOJICKYJICKUX BOJOHHYHHX Be3a (mpeysero u3 Cichosz et al.2020)
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4.2 KoHcTpyknuja OM/bHUX BJIaKaHA

4.2.1 TI'paha 6m/bHMX BjIaKaHa ca MOP(OJIOIIKOM CTPYKTYPOM I1eJTyJ103€e

['maBHM KOMIIO3UTHH JEJOBH OWJPHUX BJIaKaHa Cy y HajBehoj Mepu menmyno3a, 3aTUM
XEMHUIIETYJI03a, JUTHUH Ta MEKTHH M PacTBOpPJbMBH NpoTenHH. Hamasze ce pacmopehenu y tpu
riIiaBHe 00JacTy hemujcKor 3uia a To Cy: CpeAMIHa IJ104a, TPUMApHU U CEKYHIapHU NeujCKH 3UI.
bubHa BIIakHA CBOjy YBPCTY CTPYKTYPY IYTyjy MOCTOjaly IENyso3e Koja Ce YHyTap HUXOBHX
henujckux 3ua0Ba HaJIa3u y oONHMKY MUKpoduOpmia pacrnopehennx y jmamenama (ciiojeBUMa) OKO
IIYTUBET KaHaia (JymMmeHa). J{pyru moMeHyTH KOMIIO3UTHH JIETIOBH TPEACTaBIbajy OCHOBY henmujckor

3u1a OMJBHMX BJIaKaHa KOjH Ce Be3Y]y 3a MUKpodubOpuIe nemynose rpaachu moaucaxapuiny Mpexy
(cnuka 4.5).

——f— Jlymen

I
I
I
Crmpanno ypehena i
|
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MpeKa
MUKpopuOpHIa
KpHUCTaJIHE Cexynnaprm
LEITYJI03€ 3ui
XaoTuyHa Mpexa
MUKpOpuOpuiIa
Hemynose [Tpumapun
3U]

_______ 1 |'i Jlurauu
- > iy
| !
,‘ >| “ l” "}Hl Llenyno3a
/l/ﬁlj ‘
[Tpuponna "||| l “ XeMmurenynosa
BIIAKHA

Cruka 4.5 CTpyKTypHHU J€T0BH IPUPOIHOT BiakHa (npey3ero u3 Soundhar et al.2022)

enyno3a, kao TIaBHU KOMIIO3UTHH Jieo henujckor 3uja Ousbaka, jecTe MOJIMMEpPHU JIaHall
JMHEeapHe KoHdopMaluje Kora 4ynHe noHassbajyhe D-anxunpo-riykonupanosne jeaunuie (AGU)
cnojere P (1 — 4) rmuko3uaHuM Bezama. [lomenyte Bese dopmupajy ce uamehy C-1 u C-4 atoma
CYCETHHX TITyKOTIMPaHO3HMX MPCTEHOBA (Tpyla) TJe je CBaka alTepHATHBHA rpyla HHBEPTOBaHA Y
OJIHOCY Ha TIPOCTOPHY OpjeHTAIM]y TPYyIE ca KOjoM ce Be3yje. Tako popmMupaHu MOJMMEpHHU JIAHITA
MOTY C€ CaBHMjaTH WJIM YBHUJaTH OKO OCE CBOJUX MOJIEKYJICKHMX jeJMHHUIIA MPH 4YeMy Ce Be3yjy Y
MukpopubOpuie (mpeunuka 2-20 nm) Koje KapakTepully cMmemyjyhe KpucrtaiHe u amopgHe
obmactu. dopMupann MUKpoGUOPWIH, MOTUMEPHH JAHIM, MMajy AYKHHE HEKOJIHMKO XHJbaJa
HaHoMmetapa. Ha cnunu 4.6 Hanasu ce rpaduiky mpukas rpahe 1nenyTo3HuX BiIaKkaHa.
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Llenyno3Ha BiIakHa

Makpohubpui
Mukpodudprn

Lemyno3uu JaHIU

Cruka 4.6. I'paha nienyno3nux Biakana (rmpeysero u3 Xueming et al.2015)

[Tpumapuu henwjcku 3ua cacToju ce O]l CII0jeBUTO TopehaHuX IETyIO3HHX BJIaKaHA KOje
yrHe MakpoduOpmim rpahenn on MukpopuOpHIa, XeMUIETYI03€ U JIMTHUHA. XEMHIEIyJIo3a ce
Be3yje 3a MOBPIIMHY MHUKpo(duOpmia Koje Kapakrepuiie aMopdHa CTPYKTypa a HEKTHHOM CY
MOBE3aHM ca APYrMM MHKpO(QUOpHINMA MOCPEICTBOM Be3€ MOJEKYJa XEMHIETyJI0o3e. XPaHbUBU
MPOTEHHH, TIUKONPOTEHHH, Takohe ydecTBYjy y Be3MBamy MUKpO(DUOpMIA anu y Mamoj MEpU y
OJJHOCY Ha NeKTHH. MukpoduOpuimm y npumapHoM henujckoM 3uay nMajy HaCyMHYHY ITPOCTOPHY
OpjeHTAaIN]y 3a pa3IuKy OJ1 CEKYHJAPHOT 3HJIa KOME j€ CBOJCTBEH YHAKPCHU (TIapajesIH!) paciope
Mukpopubpmia. CexyHaapHu heaujcku 3ua rpaje MUKpOGUOPMIN LENTy103€ KPUCTATHE CTPYKTYpe
W TpeJCTaBJba TJABHU HM3BOp Iienmyiose. KpucramHa CTpyKTypa TUPEKTHO YTHYE HA MEXaHUYHY
jauMHy OMJBHOT BJaKHAa a Y OCHOBHM 3aBUCH O]l YIJIOBa KOJU I'pajie OCe BIAaKHA U MUKpopuOpuIn
(cnuka 4.7, necHo).

JIymen
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TlexTnn
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Cnuxka 4.7. Renujcka CTpyKTypa BIakHa amyka (1eBo) 1 Renujcka cTpyKTypa maMyka ca
MukpohubpuauM yriaom (mecHo) (Ansell et al.2009)

Cexynnmapuu henujcku 3uj cactoju ce on Tpu cioja ¢Gulpwia pas3audyuTe TYCTHUHE W
opjeHTaIyje (cMepa yBujama). Y BHjame GuOpUiIa, KOju ce y CeKyHIapHOM hennjckoM 3uy Haasze
y BHIy Tpaka, oapehyje uBpcTuHY OMJbHHMX BiakaHa. CroJballllbU CII0j CEKyHIapHoOr hemujckor
3ua YMHE MHUKPO(QHUOPUIM YKPIITEHH OpPTOTOHAIHO jelaH y OJHOCY Ha JpPYTH, CPEelmu CIloj
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KapaKTepHIlly MapajielHe OpjeHTaIije Y OAHOCY Ha ocy henrje I0K y YHYTPAIIHkEeM CII0jy MOCTOjH
Behu yrao y mopehemy ca momenyrom ocom cumerpuje. (Kayan et al.2021).

Cexynnapuu henujcku 3uj BIaKHA TaMyKa MOXE C€ MOJCIUTH HAa TPU Cjl0ja INTO ce
rpadguvky Moke BUACTH Ha ciuiu 4.7 (11eBo). Ox nocrojehux ciojeBa ciioj S; u3aBaja ce y Mmorjieay
HajMame MIUPUHE y OJJHOCY Ha ApyTe ciojeBe. Yrao udmely mukpodubpuiia cioja S; v oce BIakHa
JMPEKTHO yTHYE Ha MEXaHWYKa cBOjcTBa BiaakHa mamyka. (Ansell et al.2005)

Lenyno3a je BehuHoM kpucTainHe (anoMopQHe) CTpYKType, Meh)yTHM IeHa CTPYKTypa MOXKe
OouTH U aMopdHa ¢ 003MPOM Ha YHMILCHHUILY Jla NPU HEHO] OMOCeHTe3n Moke Johu 10 nedekra y
MPOCTOPHOM pacmopeny MakpoMoJieKyia (CaBUjeHH MAEJOBH M KpPajeBU TNOJIMMEPHUX JIaHala
MaKpOMOJICKYJIa, TIPOMEHA IpaBlia JiaHalra) MTO pe3yiTyje MojaBoM aMOpHUX Moapydja (Cauka
4.8).

AMopbHH peruoHM Mory ce Hahu y yHYTpalmmbOoCTH MHUKpOGUOpHIa HACYMUYHOT
pacriopesia U IpeACTaBbajy c1ady TauKy MakpOMOJEKyIa Kako y (pU3HMUKOM Tako M Y XEMHjCKOM
cmuciy. C 003upoM /1a HUCY MHEPTHM KaJia je BoJa y MuTamy, oapel)yjy kapakrepuctuke Oyopema,
a Oynyhu na um uBpcTHHA HHje CBOjCTBEHa oapelyjy W aecTpyKTHBHOCT jaHma. Ha cimumm 4.9
MIpHKa3aHa je Xujepapxuja y norieay rpahe OMbHUX BlaKaHa.

HO—¢ OH
OGO s
\ C. C2 / O
. /\\ /N /{\O,‘ sl
/Cr. ’
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s —Ce ]
1—4 n
a)
Henyno3uu mannu AMop¢HU peruox

| 100nm |

b) Kpucranuu pernon

[leny103HN HAHOKPHUCTAITHH JICTIOBH
_~
&G >
_— e
c)

Cnuka 4.8. Kpucramau u amopdHH perroH menyinose (mpeysero u Mmoaudukoano u3 Moon et
al.2011)
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AmopdHI

MixpoduGprm PErnoHm
DUopILT /k
CexyHmapH 311 XeMuuenynosa
Enemenrtapan
bubpum

HpHMapHn 311

. A/o W /%/ \N I_[emnosa

Cnuka 4.9. CtpyKTypa 11enyiio3e 100HjeHa eKCTpakinjoM u3 Oribke (rpeys3eto u3 Rojas et al.2015)

4.2.2 XemuiemyJsio3a

Xemurenyno3a je xerepornoaumep (moircaxapua) BehHHCKH KapaKTepUCTHYHE amopdHe
CTPYKType uHjy OCHOBHY Trpal)y YWHE TIyKO3a, MaHO3a M TajlaKTo3a (XEeKCO03€) 3aTUM KCHJI03a,
apabuHO3a M paMuHO3a (MIEHTO3¢) W MaHO3a. Takohe y XeMujckoM cactaBy MOry ce Hahu u
KHCEJIMHE Ka0 MITO CY raakTypoHcka U 4-O-MeTiI-TIyKOypoHCKa. MOTy ce MOJIeUTH Y TPH TpyIie
(kcunaHu, TIIyKOMaHHU, TAIAKTaHW) Y 3aBHCHOCTH OJ XEMHUjCKE CTPYKTYpE M MPOPOAHOT MOPEKIIa.
(Praskalo 2010)

OnHu cy NPOCTOPHO JIMHEAPHU WK Pa3rpaHaTH 300T CBOjUX OOYHHUX Ipyla Koje Cy Be3aHe 3a
XEeTeporoIncaxapuaHe CTPYKTypHe jenuHune. Xemunenyno3dy [-1-4-D-kcunan rtpazge
KCHJIOTIMPAHO3HE jenuHuIle ToBe3aHe [-1—4 Bezama. MoOHOMEpHE jEIUHHIIC XEMHUIIETYIIO3¢
MOBEe3aHe Cy ca JUTHUHOM Yy Behoj Mepu Hero ca camoMm 1enyno3om u ynne 30-40% mace hemujckor
3ua OMIbKe. 3a pa3NuKy O]l MOJIEKYJIa IeNTyJI03€ OHH Cy KPAaTKOJIAHYaHU MOJICKYJIH W YWHE UX OJI
500 mo 3000 moHOMepHMX jemuHHMIIAa ca kucenuMm Tpymama. (Soundhar et al.2022, Xueming et
al.2015)
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Cnuka 4.10. Xemunenynosa f-1-4-D —kcunan. (npeysero u3 Ansell et al.2009)

4.2.3 JIMraun

JIurHuH je, mopen 1eiylio3e, IMUPOKO PacpOCTPamEeH MOJMMEP apOMAaTHYHHUX aJKOXO0Ja U
BEOMa KOMIUIEKCHE XEMHUjCKE CTPYKType KoOja joIl yBEeK HHje Yy IMOTIYHOCTH HCIWTaHa. Takas
MaKpOMOJICKYJI YMHE MPOCTOPHO (hopMHpaHa MOJMMEpHA CTPYKTYpa OJ OKCH(EHOIMPONaHCKUX
jeauHuIa Koje Cy MOJIMMEpU30BaHe CI000IHIM paJuKaliMa U3 IIMHAMOJI altkoxoda. Jlakie HacTajy
CH3MMCKOM TOJMMEPHU3AIUjOM TPU BPCTE MOHOMEPHHMX CTPYKTypa (KoHU(epwi, cuHamui I p-
KyMapuJl aJKoxoll) pe3yiTyjyhu BeaukuM OpojeM (GyHKIIMOHATHUX Ipyla M XEMHUjCKHUX Be3a IO
YeMy Cy MOo3HaTH Kao Bpiio ympexena ctpykrypa. (Lebo et al.2001, Gargulak et al.2015)

JIMTHUHE caJp)Ke METOKCHIIHE, KapOOKCHIIHE M XHMIPOKCHUIHE (YHKIIMOHAIHE Ipyre a 3a
IIEJTYJI03y Ce Be3yje moyaretatHuM U anetanaum Besama (Praskalo 2010, Watkins et al.2015).

'paguBHE jenuHMIIE JWTHHHA MOTY Ja pearyjy Be3yjyhu ce 3a momumep JMTHHHA
npoayxkasajyhu nanan win npasehu yHakpcHe Beze. Ha mpumep jeHa MOHOMEpHA JeIUHUIIA MOXKE
NPEKO CBOje TpU (HYHKIMOHAIIHE TPYIIE Jla Ce BEXKE 3a Ipyre MOHOMEpHE jeIMHHIIC M HA Taj HAUYUH
ce cTBapa Mpexa (MaTpukc) Be3a win 6oune rpane. (Ansell et al. 2009)

3a pasnuKy O] IeTyJI03€¢ M XEeMUIIeTyJ03€e JJUTHIH HeMa CIIOCOOHOCT OyOpema Ma je ’erona
TJIaBHA yJIOTY y onbujamy Boje. Takohe, HeTOIUbUB je U, Oyayhu na ra KapakTepuiie MpocTopHa
(3D) ctpykTypa, y OOJIMKY TPOIUMEH3UOHAIHE MPEXe MpyKa OTIOPHOCT henjcKkoM 3uay OuJbke
Ha Qpusnuke aedexre.

CH,0OH CH,OH CH,0OH
Z S Z

OCH4 H4CO OCHj
OH OH OH

Cnuka 4.11. Xem#ujcka CTpYKTypa alKoXoJja Kao TPaJuBHUX jeUHUIIA JINTHUHA, C JIEBa Ha JIECHO -
KyMapui1, KOHU(EPUIT ¥ CUHAITII B akoxol (mpey3ero u3 Komisarz et al.2022)
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Cnuxka 4.12. Tlonumep nurnuna (npeysero u3 Ansell et al.2009)

4.2.4 TIlekTun

[lexTHH je KOMIUIEKCAH TOIHCaXapul (XeTeporoNnMep) pasrpaHaTe MPOCTOPHE CTPYKTYype
KOjH Ce cacTOju 0]l MOHOMEpHUX jenuHuna D-ranakrypoHcke kucenuse (ciuka 4.13) nmoBe3aHux o-
1,4 rmuko3ugHuM Bezama (ciuka 4.14). (Schmidt et al. 2015) TakBumM HaYMHOM TOBE3UBaMA Ipajie
JaHIlE METWJI ecTpa NOJMTaJlakTypoHCKe (NMEKTUHCKE) KHUCEIMHE Koja ce Haja3u y OOJIMKY
nupano3se. (Praskalo 2010)

JlaHun oBOT MoJyiMcaxapuja Moceayjy BUILE XeMH]CKUX (PYHKIIMOHAIHUX Tpyna (aleTuiHe,
KapOOKCUITHE, METUJT eCTepU(PUKOBAHE), BE3aHUX 3a CI000JHE XHIPOKCUIIHE TPyIe, KOje 3ampaBo
onpelyjy gyHKIMOHaNHA CBOjCTBA NMEKTHHA y IenuHU. Ha mpumep, y nuTpycuma Haja3u ce OKO
70% xapOokcwiHUX Tpyma (uuHWJana Tpahe TaTakTypOHCKE KHCEIHHE) KOjeé Cy METHII
ecrepuduroBane. (Schmidt et al. 2015)

Crenen ectepuduKanmje AUPEKTHO yTHYE HA KAPAKTEPUCTHKE XETEPOIOIMMEPHOT JIaHIa
(mexkTrHA) Memajyhu Kako (U3UYKe TaKO U XEMHU)CKE OCOOHMHE.

Taxolje, TTaBHM JTaHaIl KOTa YMHE TaJaKTYpPOHCKE KHCEIMHE MOXKE J1a CaapXKH W paMHO3
rpyIy Koja clipeyaBa yBpTame MOJIMCAaXapyuIHOT JaHIla MeKTHHA Y OOJUK cliMpalie U Ha Taj HauuH
CIpedaBa HEroBy MPOCTOpHY nedopmarivjy. bounu jaHmm mekTWHA MOTy OWTH ,,JUTaKkaBe' WM
,TJaTke™ o0JIaCTH y 3aBUCHOCTH O]l YHyTpallme rpahe y morieay tuma mehepa kao rpaguBHHX
JEeIMHHUIIA.
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Cnuka 4.13. I'anaktypoHcka kucenuna (mpeysero u3 Ostrozhenkova 2020)
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Cnuka 4.14. Xemujcka CTpyKTypa mojucaxapua nektuna (npeysero u3 Kayan et al.2021)
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5 CeMHMKBAHTHA CUMYJIALMja MHTEPAKIM]e EJTYJT03HUX
marepujajia ca CO, miasmama

WuTtepakiyja CTBOPEHUX jOHA y MOJEIHMPAHOM TAaCHOM HPAXI-EHY METoAoM ,.Uectuma y
henuju* ca moBpumIMHAMa y30paka I[ETYJIO3HHX Marepujaja, HM3JIOKEHHX IUIa3Ma TPETUPAbY,
OJIHOCHO JIeJIOBalby Op3WX jOHA NPHKATOAHE OOJacTH, KBAaHTUTATUBHO je oapehena momohy
Pa3BHjEHOT PavuyHAPCKOT KOJa Tj CUMYJIAIlMje TIOMEHYTEe IIa3Ma-y30paKk WHTepakiuje. 3a morpede
UCTpaXMBamka OBE JOKTOPCKE AWCEpPTalMje Pa3BHjEH je padyHApCKH KOJ CHUMYJAIHje jOH-y30paK
WHTEpaKIuje y nporpamckoM jesuky C++ y Jlaboparopuju 3a (U3HKYy MOJIEKYJTa U ATOMCKHX
cynapHux mpoueca ®Pusmukor ¢axynrera YHuBep3utera y beorpamy. Hamme, eceHumjannu meo
CHMyJIallje WHTEpaKlMje IMoapa3yMeBa pacKuaame MelyaTOMCKHMX XEeMHjCKHX Be3a oipeheHux
MOJIEKyJIa TPaIMBHUX jEMHUIIA IIETYJIO3HUX JIaHala JISjCTBOM EJIEKTPHYHOT 10Jba aHcamOua joHa.
3ampaBo pacKuAame Be3a jaBjba ce Kao mocienuua aedopMaliyje eIeKTPOHCKOT 00Jiaka IMpu dyemMy
ce MH/AYKYje M TUIOJIHM MOMEHT MOJIeKyia (duje cy MeljyaroMcke Be3e 3HayajHE ca CTAHOBHILTA
MIPOMEHE XEeMH]jCKE CTPYKTYpE MOBPIIHHE IENYT03HUX y30paKa) Ha KOju Jeyje aHcaMmOu yop3aHux
joHa. bynyhu na BepoBaTHOhe packuiama MOMEHYTHX XEMHJCKHX Be3a MHTEPaKIMjOM ca jOHUMa
IUIa3Me 10 caja HUCY M3MEpeHe, Ta CaMUM TUM HHU TI03HATe, jeflaH OJf HaYMHA 32 MPEBa3UIIaKCHe
TaKBE BPCTE M3a30Ba JIGKUW Yy CEMHUKBAHTHOM NPHUCTYNYy KOjU je OWTHA KapaKTepHCTHUKA OBE
cumynanyje uaTepaknrje. OCHOBHH JIEIOBU jOH-MOJIEKYJ CEMHUKBAHTHE CHMYJIAIMje HHTEPAKIIN]je
cy:

» Cumynanuja KpeTama joHa, Jedopmanyja eIeKTPOHCKHUX CTaka H  HHAYKOBAHbE

SNIEKTPUYHOT JTUMOTHOT MOMEHTA (HETOoJIapHOT) MOJIeKyJia
» TlpopauyH noTeHIMjaTHE EHEPTHje HHTEPAKIINje
» Mouekyncko opOUTaIHa TEOpHja U TYCTHHA BepoBaTHONE HalaKema eIeKTPOHa

3a moueTak, pa3MOTPUMO T10jaBy UHIYKOBAHOT €JIEKTPUYHOT U0 HEMOJIApHOT MOJIeKya
MOCJIEIMYHO HACTaJIUM JIETIOBAEM EJICKTPUYHOT 10Jba KOje MoTHYe o7 yop3aHux joHa. bynyhu ma
cCHUMyJIalfja MoApa3yMeBa MHTEPAKIM]y jOHA ca MOJETHUM MOJEKYIMMa LEeNyJl03HUX MaTepujaia
[0 MpPHUHLMIY CUMYyJUpama joHa ,jedaH N0 jedaH” y HacTaBKy IorjaBjba OaBuhemo ce
MHTEPaKIMjOM jeIHOr jOHa ca MOJETHUM MOJIEKyJoM (LIeTyJ03HUX MaTepujajia) o HHTepeca.
[Ipupona u MexaHM3aM IOMEHYTE UHTEPAKIIM]j€ BayKU 3a CBE OCTaJle JOHE CUMYJIMpaHOTr aHcambiia u
crnienn(puIHe MOJIEITHE MOJIEKYJIE IeNTyJI03HUX Y30paKa MpeCTaB/beHe Y HACTaBKY.

5.1 Cumynaunmja KpeTama joHA U HHAYKOBAaH€ eJIEKTPUYHOT
JTHUIIOJTHOT MOMEHTA HEMOJIAPHOT MOJIEKYJIA

5.1.1 UuaykoBaHM AUNOJIHU MOMEHT

EnexTpuynu 1umnos, y oBOM cily4ajy HeyTpasa 0OJJHOCHO HEMOJapHOT MOJIEKYJa, HacTaje Kao
nocjuenuia neprypoanuje (AMcTop3uje) eIeKTPOHCKOT 00J1aka y MOJIEKYIy Y3pOKOBAaHE JeI0BAbEM
EKCTEPHOT eJIEKTPUYHOT 1T0Jha CUMYJIUPAHOT joHa Tu1a3Me. Tako HacTao eNeKTPHYHH JUTION Ha3hBa
ce MH/IYKOBAaHUM jep IO MPECTaHKy JI¢jCTBA €KCTEPHOT areHca (eJIeKTPUYHOr MoJjba) uirdezana. Ca
TavKe IIICIHINTA eJICKTPOHETaTUBHOCTH XEMHU)CKOM BE30M TIOBE3aHHUX aTOMa MOJIEKYJIa eIEKTPUIHH
JIMIIOJN HACTaje Kao MOCIeIUIla lbUXOBE Pa3jIHKe.

Bekropcka BenM4MHA KOja KapakKTepHIIe jaunHy EJIEKTPUYHOT JUIOJA jeCTe CJICKTPUYHU
JMIIOJIHA MOMEHT KOJU TpEeACTaB/ba CYNEPIIO3UIM]Y AWUIMOIHUX MOMEHATa CBUX XEMH]CKHX Be3a
atoma koju ra uyumHe. Onpelyyjy ra WMHTEH3WTET, MpaBail MeljyaTOMCKE XEMH]CKE Be€3e U CMep
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OpjeHTHCaH KOJMHEeapHO ca Mel)ycoOHHMM pacTojameM MO3UTUBHOT M HEraTMBHOT Haboja (ox
HETaTHBHOT Ka TO3UTHBHOM HAaeleKTpHcamy). IheroB MHTEH3UTET TUPEKTHO pacTe ca IOpacToM
pa3NMKe eIeKTPOHETaTUBHOCTH XEMH]CKOM BE30M MOBE3aHUX aTOMa y MOJICKYJy 1a jeé CAaMUM THM U
MOJIAPHOCT MOMEHYyTe XeMujcke Bese Beha. Kaga cy y nuramy Taukacra HaelekTpucama oapeleH je

cienehum nszpazom:
n
P =) ai
i
[5.1]

rIe ( IpPEeACTaB/ba KOJNMYMHY TAadKacTOI HAeJEKTPHUCAEa a BEKTOp T pacTojame oJ
TAYKaCTOT HACJIEKTPHCaa 10 TayKe JeJIOBama JAUIONHOT MOoMeHTa. C 003MpOM Ja je y MHUTamy
BEKTOPCKA BEIMYHMHA KOMIIOHEHTE BEKTOpa JUIIOJHOT MOMEHTa ojpelyyjy MpojeKiuje paamjyc
BeKTOpa Ha (y HaIeM ci1y4ajy chepHH) JadopaTOPHjCKU KOOPIUHATHA CUCTEM.

PasmoTpumo JnenoBame joHa TIEPMaHEHTHOT HaelleKTpUCama (AMPOKCUMHUPAHOT TAYKACTHM
HaeJeKTprcameM +Q) Ha HeMmoJapHH MOJIEKYIT IeTYJI03HOT y30pKa (ciuka 5.1.).

z

A (0,0,d/2)

Cnuka 5.1. IllemMaTcku npuKa3 MHIYKOBamka €ICKTPUYHOT U0 AEJI0BakeM nepTypOyjyher
€JIEKTPUYHOT 110Jba IEPMAHEHTHOT HAEJIEKTPUCAhA JOHA HA MHUIM]AJTHO HEMOJIapaH MOJIEKYJ
LEJIyJIO3HOT y30pKa

[ToreHnujan KOjUM jJOH aNpOKCHUMHUpPaH TadyKacTUM HaelekTpucamem +Q nemyje Ha
HETIoJIapaH MOJIEKYJT Ha pacTojamy I 100H]ja ce U3 JeJIOBama eICKTPUIHOT 10Jba JOHa Ha aToMme (A
1 B) HemoapHOT MoJieKylia MOBE3aHUX XEMHUJCKOM Be30M Ha MeljycoOHOM pacTojamy d:

> 1
Edr = —d
f r Atey ) 12 r

[5.2]
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bynyhu na je ckamapHu mOTeHLMjan Hamie Mpou3BoJbHEe Tauke P (cnmuka 5.1.) onpebhen

WHTErpaJioM Jienyjyher eaekTpudyHor moJba [5.2] koHauyaH o0auk neptypOyjyher moreHnujana joHa
owuhe:

[5.3]

HakoHn wHIyKOBama UIONA, JIEIOBAKEM CKCTEPHOT eJleKpuyHor mojka [5.2] joHa,
OpjeHTanyja AWIOIA Yy TOIJIEAY MO3UTHUBHOT M HETaTUBHOI II0JIa CYNpPOTHA jeé y OJHOCY Ha
HaeNIeKTPUCAhe jOHA. 3ampaBO YHYTap WHAYKOBAHOI IHIIONA TIOMEpPEH €JIEKTPOHCKU OoOyak OuBa
NPUBYYEH OJ CTpaHe JApYror jesrpa JOK HCTOBPEMEHO OJ0Wja je3rpo APYror aroma IITO
MPeCTaBIba MOJIAPU3AIH]y MOJIEKYIIa.

CumynTaHo ca JeloBambeM EJNeKTPUYHOI I10Jba jOHA M HMHAYKOBAHHM [HIION PACIONIaxKe
COIICTBEHHM €JIEKTPHUYHHIM I0JbEM H IMOTESHIIM)AJIOM KOjUM JIeJTyje Ha IIOKPETaH JOH y3pOKyjyhu joH-
IUTON UHTepakiyjy. Haume moreHnujan y npousBosbHOj Tauku P Koja onroBapa mo3uiuju joHa y
3D mpocTopy, moTHye Of MOJIOBA AUIOJIA AIPOKCUMUPAHUX IMO3UTHBHUM U HETAaTHBHUM TauyKaCTHUM
HaeJIeKTPHCAmbUMa U U3HOCH, PECIIEKTUBHO:

1 q

Vi=—-————
! dmey 1 5.4
5.4

1 q

V) =——
2 dmtey 1y 5.5
5.5

VYKynaH mOTeHIMjald KOju Jielyjeé Ha JOH MpelcTaBha CyMy nenyjyhux moTeHnujana Ha
aToMe MOJIEKYJIa U U3HOCH:
q (7”1 - Tz)
4rtey \ M1y
[5.6]

Jla 6u ce pacrojame joHa OJ] MOJOBa WHAYKOBAHOT JIUTIONA U3PA3WIO MPEKO MPOMEHIBUBE
I (pacTojame m3Mely joHa M LeHTpa Mel)ycoOHOr pacTojama MOJIOBa JHIIONA) NMPUMElYje ce
KOCHHYCHa TeopeMa Koja ykJbydyje yrao 6 (KOOpAMHATy IIOKpPETHOI joHa Yy cdepHOM
KOpoAMHAaTHOM cucteMy). Ilocmarpajyhu mpomMeHy eIeKTpUYHOT MOTEHIHjaia Mo KOpoJuHaTaMa
r ¥ 6 (pagu jeIHOCTaBHOCTH mocMarpahieMo MpoMeHy y paBHH KOjy YMHE MOMEHYTe KOOpIHHATE)
JIaJbUM cpehrBameM M3pasa 3a 11 U I J00Mja ce eJIeKTPUYHU MOTEHIIMjal KOjUM JUION Jielyje Ha
jou: (Beli¢ 2000)

V(r) =

q (bcos@)
Amtey \ 12
[5.7]
Kao mTo je mo3Harto enekTpUuyHO MOJbe [umojia Jo0uja ce Kao HEeraTuBaH TIpajiijeHT
YKYIHOT Jienyjyher noteHumjaisa aator jeaHauuHoM [5.7] y o0nuky:

o q (bcos@
B = —gradg (=)

[5.8]

VY 0BOM KOpaky pa3MmaTpaH je YTHIaj eJIeKTPHUYHOr MOoJba IMIIONIA Ha KpETame joHa Kao
JEHOCTaBaH CiIy4aj KOJU HE YKJbydyje IMOJIApU3AIH]y HETMOJApPHOT MOJIEKYyJa OJHOCHO CKJIOHOCT
MOJIeKyJia Ka aedopmaryju. AHAJIW30M 3aBHCHOCTH €JIEKTPUYHOT T0Jba JIUIOJAa o yriia 6 kao
npoMeHsbuBe npumehyje ce aa je 3a BpeaHocT yriia 6 = m/2 moTeHuujai AUIOJa jeHaK HYJITO]
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BPEIHOCTH Ma y TOM CIllydajy IuIos Hehe JernoBaTé Ha Kperame joHa. J[OK 3a BpeAHOCTH yriia
6 € [0, ] moreHmMjan aAuWmona uMa MOTYNRHOCT MpOMEHE TpajeKTopuje joHa nenyjyhu Ha mera
NpUBIIAYHO. 32 HaBelIeHEe I'paHUYHE BPEOHOCTH yria 6 jaBijba ce HAjUHTCH3MBHHjE NPUBIAYHO
nenoBame u3Mehy joHa (y OBOM Cllydajy TIO3UTHBHOT) IIEPMAHEHTHOT HAaCJICKTpHCamka |
HETaTUBHOT I10J1a SJICKTPUYHOT JHIT0JIa MOJICKYIIA.

WunykoBame auIiona, Kao MOCICIUIA JeJI0Baba EISKTPUYHOr MOJba CUMYJIMPAHUX jOHA
HACTAJIMX TaCHUM IPAXIEHEM, PE3YITHpPA JEIIOBAKBEM HHErOBOI EIEKTPUYHOr I0Jha HAa jOHE
y3pOYHHMKE HMHIYKOBaWka IPUBPEMEHO  TAapLMjAIHO  HaelleKTpucaHor jaumnoia. Jlakie,
EJIEKTPOCTATUYKA MHTEPaKIja n3Mel)y MHIYKOBAHOT JIMIONIA M jOHA MOXE ONMHCATH MPUBIAYHUM
KynoHnoBum cuiiama v Ha3uBa C€ jOH-IUIION HHTEPAKIIH]a.

VY ommTeM city4ajy YKylaH HHIYKOBaH JUIIOJHA MOMEHT MOJICKYJIA MPEJICTaB/ba CKAIAPHU
30up BEKTOpa AWIOJHMX MOMEHAaTa CBHX Be3a aromMa y Mosekyiny. Takolhe, mpu dopmynanuju
CJIEKTPUYHOT T0Jba JUIONIA Tpeda y3eTH y 003Mp M EJICKTPUYHY IOJIAPH3a0MITHOCT MOJIEKYJa
OJTHOCHO a(hMHUTET MOJIEKyJIa Ka neopMannju y TOrjIey ImoMepaja MO3UTHBHOT HaelIeKTpUCamha Y
OJIHOCY Ha HeratuBaH Ha00j. Ca cTaHOBUIIITA JIEOKATN30Baka EIEKTPOHCKOT 00Jiaka (IMCTOp3uje)
MOJIApU3a0MITHOCT MPEJICTaBIba CBOjEBPCHY Mepy UcTe. JleTalbHUjU OmMHC TMoJIapu3alije MOJIeKyIa
Ouhe MpencTaBIbeH y HAPEAHUM TIOTJIaBJbUMA.

WHnykoBaH JUIIOJHA MOMEHT MOJIEKYJIa MOXKE CE MPEACTABUTH IPEKO MOIAPU3a0MITHOCTH
MOJIEKYJIa o:

Pind = aE
[5.9]
rze je FGHGKTquHO 10Jbe KOj€ JIeTyje Ha MHUIUjaJTHO HeroJapHu Mojekyn. C THM y Be3H,
y3MHUMO Kao mpumep mMosiekyn CO kora yuHe /Ba aroma. Y TOM CIIy4ajy YKYyNaH TUIOJIHA MOMEHT
MOJICKYJIa HAaKOH IoJIapu30Bama ouhe:

Pind = acoEq+
[5.10]
Anpokcumupajyhu Iumon TaykacTHM HaeleKkTpucammnMa (cnuka 5.1.), Ha pacrojamy b,
WHJIYKOBAHO €JIEKTPUYHO T0Jb€ KOJUM KaTjOH/aHjOH Jellyje Ha MOJIEKYJ, uMajyhu y BUAY OOJIHK
neprypOyjyher noteHimjana [5.7], 3aBucH OOpPHYTO MPOHOPIHOHAIHO OJ KBajJpara HHXOBOT
MeljycoGHor pactojara kao 1/b?.
C TuM y Be3M yKylaH UHIYKOBaH TUMOIHU MOMeHT Moiiekyna CO Ouhe:

_ %09
pind ~ bz

[5.11]

VY cnyyajy TaukacTor HaeJIeKTpucama WHIAYKOBAH JMIIONIHU MOMEHT je€HAK j€ MPOU3BOAY

KOJIMYMHE HaeJeKTpUcama U pacTojamba y OJHOCY Ha TauKy JIeJ0Bamba WHIYKOBAHOT €JIEKTPUYHOT

nosea [5.1]. ¥ u3pa3zy 3a neprypOyjyhu notenujan [5.7] mpou3Boj KOJTUIMHE HaeleKTpucama Q u
pacrojama b 6uhe MHIYKOBaH TUTOIHU MOMEHT JTUIOJA.

3aMeHOM O0JMKa YKYIMHOT HWHAYKOBAaHOI JMIONHOI MoMeHTa [5.10] y wu3pa3 3a
neptypOyjyhu norenumjan [5.7] nobGuja ce MOTEHIMjad KOJUM HHJYKOBAaHU EJIEKTPUYHU MIIOJ
JeNyje Ha JOH Ha pacTojamy T (Tauka P Ha cnumm 5.1):

qa (cos@) acos6

" 4mey \ 14 r4
[5.12]
rZie je o MoJapu3a0MIHOCT MHAYKOBAHOT TUIOJa J0K je 6 yrao m3mely paaujyc BekTopa

jona +Q u z oce Koja oJroBapa MpaBIly XEMHjCKE Be3e yHyTap aumnoina. Pamu jenHocTaBHOCTH

65



npukasa y3ehemo na je q/dme, ~1. [lakiie, MOTEeHIUjal HHAYKOBAHOT €JIEKTPHYHOT JTHUIIONA Jeiyje
Ha TOKPETaH joH (aHjOH/KAaTjOH) Ha pacTojamy ' OOPHYTO MPOMOPIIMOHATHO YETBPTOM CTEICHY
WHTEH3UTETA PaJfjyc BEKTOpa jOHAa OJTHOCHO Mel)yCOOHOT pacTojama MHAYKOBAHOT JIUIIOJA U jOHA.
Kana ce jon +Q nale Ha mo3uiuju Koja oxaromapa ,,Z2° ocu JlekapToBOr KOOPIUHATHOT CHUCTEMA,
OJTHOCHO KaJa yrao 6 y3uMma BpeJHOCT T/2 Taja je BPEIHOCT MOTEHIIMjala JUMoJa jeJHaKa HYIITO]
BpenHoctd. Pu3muky 3Ha4M Aa je joH +Q Ha HajBehem pacrojamy 0O IuNoja W HE MOCTOjU
MehyycoOHa eneKTpocTaTuiKa MPUBIAYHOCT OJHOCHO KynoHOBa mpuBlIayHa CHIIa jelHAKa je HYJIH.
Curyanuja je mOTIIYHO OMO3WUTHA Kajaa ce joH +Q Halhe Ha MO3UIMjH KOja OAroBapa KOOPIWHATH
6 =0,m jep y Tom ciydajy KynmonoBa mpuBnauna cuia mma HajBehy Bpemnoct. Kao pesynrar
nenoBamba KynoHOBe cuie jeliaBa ce NPUBJIAYCHE jOHA OJJHOCHO CKPETamhe HHErOBE IyTame Ka
WHIUKOBAaHOM Aumoiy. CaMUM THM €JICKTPUYHO 1O0JbE MHIYKOBAHOT JUIOJA (IT0JhE EICKTPUIHOT
JIMITIOJIA) je HEXOMOTCHO M MAaTeMaTHU4KH IPEJCTaB/ba HEraTHMBAaH TPayjeHT MOTEHIHWjalla JaTor
uspaszom [5.12].

Tpeba umatu y BUy /1a j€ 1OJI0Xkaj AWIOJA HAa CIUIM 5.1. HajjeJHOCTAaBHUJU CITy4aj Kajaa je
Mo3MIlMja JWIOoJa TakBa Jia je Be3aH 3a JIa0OpaTOPHjCKH KOOPAMHATHH CUCTEM. Y pEaJHUM
cirydajeBUMa Moryhe cy cBe omiuje moixoxkaja AUIoJia OJHOCHO MOJIEKYJa y MPOCTOPY, Y OJHOCY Ha
1a00paTOPHjCKH CUCTEM, I1a CE C CXOJHO TOME KOOPJAMHATE PaJiijyc BEKTOpa MOJI0Kaja MOJIEKysa
(munona) oapelyyjy BeroBoM mpojexiijom (ciarka 5.2) Ha 1ab0paTOPHjCKU CUCTEM.

Y pauyHapcKOM KOJy CHMYJIAIlMje WMIUIEMEHTHPAH je peajaH cliyyaj OJHOCHO IIpe
MOKpETamka CUMYJIallije MOJACIUpama HHTepaKIrje oapelyje ce MPOCTOPHU I0JI0kKA] MOJIEKYIa Yy
cepHOM KOOPJIMHATHOM CHUCTEMY.

HcroBpemeno, ymamHu joH ce Takohe kpehe y mpoctopy aurona W KapakKTepHIly ra
onpehene koopmuHate (r,6,@) y cBakOM BPEMEHCKOM KOpaky, At, y KOM cuMylandja usmehy
OCTaJIOr padyyHa HCrOB MPOCTOPHM TIOJIOKAj. JelaH oJf HAuMHA 3a MPEBA3MIAKCHE OBE BPCTE
M3a30Ba jecTe MpojeKiidja paaujyc BEKTOpa joHA Ha MOJEKYJI OJHOCHO JWIION a 3aTUM IpOjeKIirja
pazujyc BEKTOpa MoJI0kKaja MOJIeKya (Jumosia) Ha 1abopaToprjCKU KOOPIUHATHU CUCTEM.

VY 0BOj CEMHKBAHTHO] CUMYJIAIMjH jJOH-MOJICKYJI HHTEPAKIIMje MOJIEKYI LETyJI03¢ cMarpa ce
HETOKPETHHUM Y MPOCTOPY JOK CE CUMYJIHpa KPETamke jOHA.

Haume, mpu cBakoM MOKpeTamy cUMYyJalMje Oupa ce MPOCTOPHHU IOJIOKAj MOJICKYJia
LEJIYJIO3HOT y30pKa OJHOCHO HeroBe KoopiauHare (7,0, @) Koje ra KapakTepully CBe 10 Kpaja
3aroyeTe JOH-JUIOJ HHTEepaKIHje.

z
A

T P(r,0,9)

(o

P2 ®

Crnuxka 5.2. lllemarcku mpuka3 MpoOCTOPHOT MOJIOKAja EIEKTPUYHOT IUII0JIA HACTAJIOT ACIOBABEM
nepTypOyjeh eneKTpuIHOT ToJba MEPMAHCHTHOT HaCJIEKTPHCamha JOHA
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Ha kperame joHa jenyje €JIEKTPOCTATHYKA CHJIAa HMMIUIEMCHTHpPAHAa Yy pavuyHapCKU KOJ
cumynanuje y nudepeniujanaoj hopmu apyror IbyTHOBOT 3aK0HA Kao:

ma = qF? .
[5.13]

PemaBamem audepennujanae jennaunde [5.13] nobujajy ce momamu o Op3WHU KpeTama
jOoHa y mpocTopy (MPOCTOPHUM KOMIIOHEHTaMa BEKTopa Op3MHE) a JaJbHM MPOIECOM HHTETrpaIlHje U
KOpPOJWHATE Paaujyc BEKTOpa IMOJIoXkaja joHa. Y IHJbY J00Hjama ITO TAYHUJUX U TPEIU3HH]HX
mojaTaka MOTpeOHO je NPUMEHUTH ojapeheHy ojaroBapajyhum MaremMaTHuky MeToay Koja he
3aJJ0BOJBUTH YCJIOB y MOTJIEY IITO Mamke MPUCYTHUX U3BOPA IpelaKa.

C TuM y Be3M y IWJbY pellaBama Tu(EepeHIMjaTHIX jeIHAYMHA KpeTama JoHa, mmota3ehu o
apyror IbyTtHoBOr 3akoHa y nudepeHIUjalHOM OOJNMKY, W J00Wjarka HYMEPHUYKHX I10/aTaka
BUXOBUX TPOCTOPHUX TOJIOXKAja, Y cUMyJanuju ce Kopuctu PyHre-Kyra merton. YkymHo Bpeme
KpeTama jOHa y CUMYJAIHjH, t, MPeJICTaBhba CyMy JIOBOJHHO MalluX BpEMEHCKHX Kopaka At. Hakon
cBakor At BpPEMEHCKOI KoOpaka CUMYJalldja padyyHa KOOpJHMHATE BEKTOpa II0JIOKaja joHA Yy
MIPOCTOPY, EIEKTPUYHO M0JbE U CHITY KOjOM JIeTyje Ha MOJIEKYJI LIETYI03HOT y30pKa.

Jlakne y nusby noOujamka HyMEpUYKUX T0jaTaka KoOpJrHaTa joHa Kopuctu ce Pynre Kyra
METOJ YHja CYIITHHA jeCTe MpOpavyH U3BojAa QyHKIHMje, Harnba KpUBe, y OKBUPY JOBOJHHO MAJIOT
BpeMeHcKor uHTepBaia At. Ha mpumep, kaga je y nuramy Pynre-Kyra meron 4. pema xoju je
UMIUIEMEHTHPAH Y OBY CEMHUKBAHTHY CHMYJIAIM]y HMHTEpaKlHWje, W3BOA (YHKIHUjE CE Yy OKBUPY
BPEMEHCKOT Kopaka At pauyHa 4 myTa y3 yBakaBarme JOMPHUHOCA KOjH MOTUYY O] KoeduIrjeHara
paBIia 0JTHOCHO MPETXOAHOT U3BoAa pyHKIH]e. Tako Ha mpuMep, KOOpAUHATA MoJI0XkKaja joHa,Y (1),
y 3D mpocTopy 3a reHepajiHu BpeMEeHCKH Kopak Ouhe:

y=ytn) + y(Bty_1) .
[5.14]
Camum TuM noTpebHO je npoHahu gompuHoc, kK, KOju MOTHYE O]l MPETXOAHOT BPEMEHCKOT
Kopaka Atpy.1.
[Ta Tako M3BOHM Y KOMIIOHEHTE PaJI1jyc BEKTOpA MoJIoXkKaja joHa 6uhe pegom:

dy
E =y (tm) = k1
[5.15]
kq
kz = k1 + ?At
[5.16]
ka
k3 = kl + 7At
[5.17]
ky =k + k3At.
[5.18]
V3pemn y 003up gonpunoce (kq, ko, k3, k) nodwuja ce:
[5.19]

AHaNOTHO KOOpAMHATH Y 100Mjajy ce MOoJalM U 3a OcTaje MPOCTOPHE KOOpAWHATE X U Z Ha
OCHOBY KOjUX je ofipeheH panujyc BEKTOp Mmosioxkaja joHa. Takohe Ha caMvyaH HAYMH padyyHajy ce U
NPOMEHIBUBE Uy, V), U U, HEOmXOHe J1a Ou ce n00uie NOMEHYTe KOOP/IMHATE X, Y, U Z.
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5.1.2 Tonapu3auuja MojeKy.jaa

VY 1iby Halaxemwa Mojaapu3abHIHOCTH Kao BPJIO OMTHOT MapaMeTpa y morjieay apuHuTeTa
MoOJIeKyna ka jaedopmaruju mocmy:kuhemMo ce HajjeJHOCTAaBHUJUM CIydajeM a TO j€ MOJel
JMHEApHOT XapMOHHUJCKOT ocIiuiaropa. Haume, ako Ha CICKTPOHCKH OOJIaK Iy X OCe Jeiyje

g . . . .
eNeKTpUYHO NoJbe E* Tana je ykymHa cuiia Koja Ha mera Jeiyje jeJJHaKa:

F = —k% — qE".
[5.20]

C 003upoM [1a TMHEAPHH XAPMOHH]CKH OCIUIATOp KapaKTEpHIle MOTEHIMjalHa eHEepruja
obmuka:

E

— 2
pOt - = kx

2
[5.21]

M0JI0’Kaj €JIEKTPOHA PErMOHA BE3MBHE OpOMTAlle, OJJHOCHO MOMEPAj X, AUPEKTHO 3aBHCH OJ1
MOTCHIIMjaJTHE CHEPTHje U PECTUTYIIMOHE KOHCTaHTe Mosiekyna, k. Mehyrum kako je k koHCcTaHTa
MOJIEKyJIa Kojy Takohe oapehyjemMo, OHO ITO je BaXKHO jecTe Ja je NMOTEHIHUjalHa eHepruja, Eyy,

jeIHaKa MOJIOBUHHU CHEpruje MHTepakuuje joH-aumnoy. CaMuM THM IOMeEpaj eIeKTPOHCKOT o0Jiaka
ouhe:

X = J2E, k1.

[5.22]

Hakne 3a oxapehuBame moMepaja €IeKTPOHCKOr oOnaka mnoTpebaH je MpopayyH
MOTEHIIMjaJIHE €Heprije HHTEepaKlrje, 32 CBAKU BPEMEHCKH Kopak At, o ueMy he Buie OUTH pedn y
HapeaHoOM Tmornasiby. Takohe, 3a MOTHMyHO ojpehuBame MoMepaja HEOMXOAHO je OIPEIUTH
PECTUTYIIMOHY KOHCTAHTYy MoOJIeKyJa, k.

ITo3HaBameM 00JMKa MHIYKOBAHOT JUIIOJHOI MOMEHTA MOJIEKYJa AaTuX u3pasuma [5.1] u
[5.11], mpu Tom y3umajyhu y 003up YMECHUILY Ja je YKyITHA KOH3epBaTHBHA cwia F jenHaka Hyn
y PaBHOTE)XKHOM CTamy €JEKTPOHA, a 3aTMM MH3je/lHauaBamkeM HaBEJCHMX H3pa3a Joluja ce
3aBUCHOCT PECTUTYLIMOHE KOHCTAHTE OJ1 OJapu3a0MIIHOCTH MOJIEKYJIa:

[5.23]

byayhu na je y nurtamwy eneKTpoH, KOJUYMHY HaeleKTpucama, J, MOXKEMO 3aMEHHUTH ca

KOHCTaHTOM €. Y3 ampoKCUMaIMjy Ja je eJIeKTPOH jOHHW30BAaH YKOJHKO C€ OJf PaBHOTEKHOT

MoJIOXKaja TIOMEpPU 3a JBOCTPYKY BPEIHOCT IOMEpaja KOjU OJroBapa MaKCUMyMYy (YyHKIH]e

pacrnojiesie o pajujaaHO] KOOPAWHATH, X = 2T;,,,, MOTCHIMjaJIHA eHepruja he y Tom ciyd4ajy
NU3HOCUTH.

Epor =5 k(2hnar)? .
[5.24]
CxXolHO TOME PECTHTYI[MOHAa KOHCTaHTa MOJIEKylia 3aBUCHNhe Off TOTEHIIMjalHe CHEeprHje
JOHHU3AIM]e EIEKTPOHA Kao:

2Tiax [5.25]
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Y3MuMO 3a mpuMep HajjeJHOCTaBHMUjU CIIy4yaj a TO je MOJeNl BOJOHMKA. Y HemoOyheHom
CTamy HEroB paJujyc jeJHAaK je HajBepOBATHUJEM pacTojamy je3rpa, IPOTOHA, U €JIEKTPOHA a( Ia
he moTeHnMjaiHa eHepruja joHN3alije aToMa BOJAOHHUKA Y TOM CITy4ajy OUTH:

e? g2

Epe =€V =—=—
pot .
15} Zao
[5.26]
C TuM y Be3W 3a aTOM BOJIOHMKA PECTUTYIIMOHA KOHCTAaHTa k, MPHUMEHOM MOTEHIIM]jaJTHE

eHepruje jonnsanuje y uzpas [5.25] ouhe:

k = e?(4a3) L.
[5.27]
3aMEHOM pPECTHTYIIIOHE KOHCTaHTe BOJOHWKA Yy [5.23] mosiapu3aObmiIHOCT MOJICKYJa
BOJOHMKA nMahe 00IuK:

a* = 4(ad).
[5.28]

Mebhyrum, Ha 0Baj HAUYMH TOOMIM CMO TPUOJMKHY BPEIHOCT JOK TauyHa BPEIHOCT U3HOCH
4.5*(a3). (Beli¢ 2000)

Kako je mouetHu mwb onpehuBame HoMepaja eNeKTpoHa O]l JETOBAKEM EKCTEPHOT
CNIEKTPUYHOT T0Jba TEPMAHEHTHOT HACJEKTpHUCama jOHA, 3aMEHOM TadyHE BPEAHOCTHU
[0JIapU3a0MIIHOCTH MOJIEKyJla BOJOHMKAa y u3pa3 [5.23] nobuja ce TpakeHa pEeCTUTYLMOHA
KOHCTaHTa HEONXOJHA 3a IMpopadyyH momepaja X. Jlakime momepaj elleKTpoHa 3aBucHhe o1
MOJIApU3a0MITHOCTH MOJIEKYJIa, @, HW3pakeHe Mpeko bopoBor pamujyca aromMa BOJOHHKA, H
MOTEHIIM]aJTHE €HEPTH]j€ JOH-TUII0N HHTEepaKIIH]e.

Kao mro je mokaszaHo, mosapu3aOUIHOCT MOJIEKYJIa Ka0 M MOMepaj €JIeKTPOHCKOr o0aka
M3paKeHU Cy npeko bopoBor paaujyca. Y Kopenanuju ca TOM YHEEHUIIOM MOTPEOHO je MO3HaBaTH
Oy’XKMHY MelyaTOMCKMX XEMHJCKHX Be3a YHyTap MoOJIeKyJa ca KOJUM aHcaMOJl jOHA, HAcCTaJIMX
TaCHUM IMPaKIbEHEM, HHTEparyje pe3yiaTnpajyhu pacKuaame UCTUX.

VY TaGenu 5.1. nare cy qykHHE X€MMjCKHX Be3a ojipel)eHnx MoJeKysa Leayl03HUuX y30paka
KOj€ Cy pacKuJaHe MHTEPaKIIMjOM ca JOHHMMA U3 IJIa3Me Y CUMYJIAIUji MOJIeINpamka HHTEPaKIHje U
HBEHO] eKCIepUMeHTanHo] Bepudukanuju. CBaka Mmel)yaToMcka Be3a OTEXHI-EHA j€ y TOreay
3aCTYIJBEHOCTH Yy TOJIMMEPHUM JIAaHIIMMA MaKpOMOJIeKyJa Ienyno3e. Packuname HaBeIeHHX
Mel)yaTOMCKMX Be3a CHMYJIMpaHO je TMoMohly CeMHMKBaHTHE CHMyJaluje a 3aTuM |
eKCTIEpUMEHTATHO H3BEIEHO M TMPHKAa3aHO Y TMIOTJaBby O pe3ylTaTUMa eKCIepUMEHTAaTHEe
Bepu(duKalyje MoJenupamka UHTEpaKIKje MIa3Me U HEeNyI03HUX y30paKa.

TaGena 5.1 ly:xune Mmel)yaToMCKUX Be3a MOJIEKyJIa IETYI03HUX y30paKa

Be3a R. (A) Pedepeniue
C-H 1.11 (Beli¢ 2000)
C-O 1.40 (Gainar et al. 2015)

C-OH 1.40 (Gainar et al. 2015)
C-C 1.54 (Beli¢ 2000)
O-H 0.96 (Beli¢ 2000)
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5.2 TloTeHUMjajiHA eHEPIHja NHTEPAKLMje

Beoma BaxkaH Jieo cuMmymalyje ca CTAaHOBHINTA eKcuTandje (modyhuBama) MOJICKyIia jecTe
eHepruja moTpeOHa 3a BPIICHE HEroBe Mojiapu3aliije Kao U MOTEHIMjaJIHa CHEPryja HHTEPaKIIHje.
Haunme enepruja nHTepakiyje AUIOJA U jOHA IEPMAHEHTHOT HACJIEKTPHUCAha MOXKE Ce JOOUTH Kao
MIPOU3BOI:

q°a
E=qV = e cos 6
[5.29]

rze je moreHiyjan V mociaeauia HHIyKoBama aumosa [5.12].

Melhyrum, na 6u gonuio a0 nodbyhuBama koje BoaM Ka nedopmariju eJIeKTPOHCKUX CTamba
MOJIEKYJIa OJJHOCHO pacKuAamy Mel)yaTOMCKHX Be3a HEONXOHO je Ja Oyay 3aJ0BOJbeHH onpelheHn
ycnoBu. Hanme y moryieny eHepruje mpara kKoja je motpedHa Ja ce u3Bpiu nodyhusame Monexymna
(IMmona) MoOCTOjU OTpaHMYCH-E 32 CBaKy MelyaroMmcky Be3y y Mosiekyrny. CaMuM TUM y CBaKOM
KOpaKy CHMYJHMpama KpeTama joHa MOTPeOHO je MCHUTATH IMOCTOJaHOCT E€HEepruje KOojoM jOH,
nennyjyhu CBOjUM €NEKTPUYHHUM I10JbEM Ha HETOJapHU MOJICKYJI, MOTSHIIMjaIHO MOXKE Ja M3a30Be
nedopmaljy elIeKTPOHCKUX CTamba 0JIHOCHO oOyhuBame MoJeKya.

JpyruM pednma 3a JaTte yCIoBe HHTEPAKIH]je joHA U MOJISKYJIa HEOITXOIHO j€ J1a Ce OApeIH
eHepruja Kojy je moTpeOHO YIOXKHUTH Kako Ou ce U3BPILUO paj MPH MOJapu3alnjd MOJIEKYIa.

Takohe, HumTa Mame OWTaH YCIOB jecTe y NOIVIEAY TYCTHHE BepoBaTHOhe Halaxema
€JIEKTPOHA Yy MOJIEKYJICKOj opOuTanu (Be3MBHO] U aHTHUBE3UBHO]) 0 4yemy he Buie OUTH pedu y
HApEIHOM IIOTJIaBIbY.

Jlaknie eHepruja moTpeOHa 3a BpIIEHE paja NpU NOoJapU3alfju HEMoJIAPHOT MOJeKysa
nobuja ce MpeKko paja, A,y , TOTPEOHOr Ja ce W3BPIIM MMOJIapU3alija MOJIEKyia Ha crenehu
HaYMH:

2
Apol = Epot = fOE Pina AE = foE aEipnq dE =% aEiznd = %a(rq_z)z = %(Z%.
[5.30]
Tpeba umarn y Buny na je u3pas [5.12] Hanmcan 3a ycioBe kaaa yrao 8 y3uma BpenHoctu 0
wi . Mehytum y ommreM ciydajy Tpeba gogatu GyHkiujy C0oS 6 ¢ o63upoM na yrao 6 moxe
y3eTu OMJIO KOjy BPEIHOCT M3 JAOMEHA HaJ| KOJUM je KOCHHycHa (yHKIMja JeduHHCaHA. YKYyIHa
MOTEHIM]jajTHA €HEPTHja UHTEPAKIIH]e C XOAHO u3pazuma [5.29] u [5.30], uznocu:

E _ 1 _ 2 _ 1 EZ
pot — aT - a(T) - a

[5.31]
rze je E enexTpuyuHo MoJke jOHa KOje M3a31Ba HHIYKOBAE JUIOJIa HETIOJIapHOT MOJIEKYJIa.
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5.2.1 MouaekyJcko opoutaina treopuja (MO)

Kao mTo je mpeTxoqHOM IOTJIaBiby H3JI0KEHO WHIYKOBAHU CIICKTPHYHH JTUTIOJTHH MOMEHT
MOJIEKYJIa jaBJba C€ MPHU JIEIOBaKY €KCTEPHOT EIEKTPUYHOT MO0Jba KOje JOBOAM 10 AehopMaliuje
eJIEKTPOHCKOT 00Jaka u3Mel)y aroma KOHCTHTYyeHaTa MoJieKyaa. MehyTuM pazMOTpUMO JeTajbHUje
IITa ca CTAHOBWINTA MO3UIMje OPOUTATHIX BAICHTHUX EJIEKTPOHA YHYTap aToMcKe (MOJEKYJICKE)
opOuTasie 3Ha4YM MHIYKOBamke NUMOIHOI MOMeHTa. Hamme, kako Beh 3Hamo, kama cy y nuTamy
M30JI0BaHU aTOMU IIOJIOKA] €JIEKTpOHA ojpeheH je TyCTMHOM BepoBaTHOhe IMoyiokaja y aTOMCKO)]
opOutanu. Y MOJIEKYJly aTOMCKE WM XUOpHaHE opOuTase KOMOMHYjy ce Ha oapeheH HauuH
rpagehu mpu TOM MOJIEKYJICKE OpOMTaie Ma je Tako IOJ0XKa] eIEKTPOHA aroMa KOHCTHTyeHaTa
onpeheH TYCTHHOM BepoBaTHOhe HalaKema Yy MOJEKYJICKHMM opOuTanama. Y TOM ciy4ajy, 3a
pa3IMKy OJ1 aTOMCKHX OpOHUTaja, eNEeKTPOHH C€ y MOJIEKYJICKHM opOuTanama Kpehy oko MUHHUMYM
JIBa je3rpa aroMa KOju TMOBE3aHM XEMH]CKMM Be3aMa YWHE MOJIEKYI. JeaaH o/ HajjeAHOCTaBHHUjUX
HaunHa GopMHparma MOJIEKYJICKHMX OpOHTaja jecTe JMHeapHa KOMOWHAIMja aTOMCKHX opOuTana
(LCAO)?. bpoj Monekynckux opOuTaia Koje mpu TOM HacTajy jeHaK je Opojy aTOMCKUX opOuTana
IIpU YeMy CBaka HacTaja MOJIEKYJICKa OpOHTaa MpeCTaBIba lbUXOB 30U WM Pa3iauKy. Y OMIITEM
Cllydajy TanacHa (pyHKIMja KOja OJroBapa MOJEKYJICKO] OpOUTanu MpeAcTaBiba CyMy TallaCHUX

¢byHKIIM]ja aTOMCKHX opOuTaa:
n
Y = Z Ci®pi
i [5.32]

Ipyu 4eMy ce KOepUIMjeHTH C; MOTY Hu3padyyHaTH 3aMEHOM TajacHe ¢yHKIuje P y
HIpeauHrepoBy jeqHaYMHY a 3aTUM BEHHM PEIIaBambeM IOMONY BapHjallHOHOT IPUHIIMTIA.

DyHKIMja CTamka KOja OMHUCYje MOJI0XKa] €JIEKTPOHA Y MOJIEKYJCKO] OpOWTalld HACTaloj
JTMHEAPHOM KOMOHMHAIIM]OM aTOMCKHUX opOuTaia GyHKIHja cTama Yy, Py.... je:

Y = Calpli Cblpz i ......
[5.33]
[TonymwaBame HacTaIMX MOJEKYJICKUX OpOWTana BPIIM c€ CXOAHO XYHIOBOM nyaBHny3 0
3ay3UMamy pazMuuTHX JETeHEepPHCaHuX cTama W [laynmjeBoM mpuHIMITY MCKIbyuema . Takohe,
BpJIO OMTHA YMILEHHUIIA jecTe Ja MOJIEKYJCKe OpOuTaie rpaje aroMcke opOuTane MpUOIMKHUX
E€HEPreTCKUX BPEIHOCTH a KOjUMa Cy CBAKaKO CBOJCTBEHE je/HaKe cUMeTpHje (Ha mpumep chepHo
CUMETPUYHE).

[Toctoje Tpu THIA MOJNEKYJICKUX OopOuTania Koje ce MOTy U3TPaIUTH:
Be3yjyha

pa3Be3yjyha (anTuBe3yjyha)

HeBe3yjyha.

I'yctuna enexktpoHa y Be3yjyhoj opOuTtanu 3ay3uma CpeIuIlbU €0 TpocTopa nu3mehy aBa
aToMa KOHCTHTYEHTa MOJIEKYyJa ca jeJHAaKOM HarJIallleHOM MPHUBJIAYHOM HMHTEPaKIUjoM ca ola
jesrpa. Tana je eHepruja MoJieKysa y IeINHN Mamkba Yy OJJHOCY Ha €HEPTH]y U30JI0BAHUX aTOMa KOjH
ra yuHe.

2 Enrn. LCAO - Linear Combination of Atomic Orbital
® Xynnoso npasuio (Jlereneprcane opGHTae Ce IIPBO TOIMYEHaBajy 110 j¢IHAM CICKTPOHOM jeXHAKOT CIIHHA a
3aTHM C€ BPLIN YIApHBAbE EIEKTPOHUMA CYMPOTHOT CITMHA)
[TaynujeB MpUHIMIT UCKIBYYUBOCTH (y aTOMCKOM OMOTady HEe MOTY ce Hahu NBa eJeKTpoHa ca jeIHaKHM
KBaHTHHM OpojeBuMa n, 1, m, s. (Penize 1995)
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C M y Be3u Besyjyhy opOuTany KapakTepuile HajHH)Ka EHepruja 1 odesenaBa ce 03HaKoM
lo. Maxne Be3yjyha opOuTana oAroBopHa je 3a MOCTOjamke MoJIeKyna Oyayhu 1a eneKTpoHe KOjH je
MOIYbaBajy KapaKTEpHILIE EJIEKTPOCTaTUYKA TPUBIAYHOCT Ka TMO3WTUBHO HACICKTPUCAHUM
jesrpuMa IITo je YCIIOB OAPKUBOCTH MoJieKya. Jlakiie, ako y3MeMO y pa3MaTpamke MOJIEKYJT KOjH ce
cacToju O JBa aroMma, MpuOIIKaBamkeM aToMa eJIeKTpoH he ce Hahu y cramy Yo Koje Hacraje
JIMHEapHOM KOMOMHAIIM]OM CTama Y, U CTama YPg KOoja OMKCYje MOJIOXKA] SISKTPOHA Y aTOMHM a U
0. dyHKIIH]ja cTamka eJeKTpoHa y Be3yjyhoj opOuTanu je:

Pmo = Yat P
[5.34]
VY ToMm ciiydajy rycTHHA BEpOBaTHONE HallaXKema eJIEKTPOHa Y Be3yjyhem ctamy Ouhe:
Piio = Wi + ¥ + 2ay
[5.35]

3a pasnuky of Be3yjyhe opOurane antuBe3yjyha opOurana, o*, He Hala3u ce y 00JacTu
u3melhy nBa atoma Beh M3BaH We IMa Tako AONPUHOCH JecTabmin3anuju Mosiekyna y nenuan. Ca
CTAHOBUILTA CHEPTHje CUCTEMa AONPHHOCH NOpACTy YKYIHE eHepruje y nopehemy ca u3010BaHUM
aromnMma. CamMuM THM Kapaktepuine je Beha enepruja y mopehemy ca eHeprujamMa aTOMCKUX
opOuTana 4ujoM JecTpyKTUBHOM MHTEpEPEHINjoM HacTaje (ciuka 5.3).

OyHKIM]ja cTamka eNeKTPoHa y pa3Be3yjyhoj opburanu je:

Pio = Ya— Vs 5.36)

[la je ryctuHa BepoBaTHOhe HalaKema EIEKTpOHA y pas3Be3yjyhoj opOuTamm OIHOCHO
aHTHBe3yjyhem cramy:

Piio =i + Vi — 2¢a s 5.37)

VY cumynauuju MHTEpakLuje LeNyJo3HUX MaTepujajia ca Ija3Mama jOoHH JOOHMjeHH
onpeheHuM TaCHUM TMPaXIHEHEeM WHTEPAryjy ca MOJICIHAM MOJIEKYJIMMa LETyJIO3HUX MaTepHjaia
nepTypooBambeM €JIeKTPOHCKOI o00Jjlaka OJHOCHO IIOMEpameM IeHTpa TyCTUHE BepoBaTHohe
HaJla)KeHha BAJICHTHUX eJIeKTpoHa. [lomepaj enekTpoHCKOr 001aka y 0JJHOCY Ha PacIoJieNy TYCTHHE
BepoBaTHONe Jaje JOBOJPHO MOJAaTaKa O 3aKbyUHBamWY Jla JIM IMPU UHTEPAKIM]U JOHA U MOJICIHUX
MOJIEKyJIa (AMIoja) MOXe Johm 10 pakuaama MelhyaTOMCKMX Be3a OJHOCHO pacKujaarma
MOJMMEpPHHUX JIaHalla MakpoMoJjekyia uemyno3ze. Haume, ryctuHa BepoBaTHOhe Hallaxema
ENIeKTPOHA Y BEe3UBHOj, Y5, ¥ AHTUBE3UBHO] opbutamu, ¥y, IMKTHpa MOTCHIHjaIHy SHEprHjy
MoTpeOHY 3a yjarame y paj Ha TMOoJIApU3aiju MoJieKylda U aegopManuju eIeKTPOHCKOT oOyiaka
(eNeKTPOHCKUX cTama). Taga ce MHAYKYje W JUIOIHM MOMEHT, a pe3yiTaT Iojapu3alije MOoXe
TOBECTH JI0 PacKHIama Mel)yaTOMCKIX XEMHUjCKUX Be3a MOJICITHUX MOJIEKYJIa 0J1 MHTepeca.
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0" aHTHBE3HBHA aTOMCKa op6m‘a.‘la

1s aToMmcka opGHTaIa s aToMcka opOHTaTa

? o= 1s, + 1sp

" =1s, — 1sp

[ L - I - R v |

O BE3HBHA aTOMCKa opﬁma:xa

Cnuxka 5.3. TIpumep Besyjyhe (o) u antuBe3yjyhe (o) MoJiekylicke opOuTae

Y muipy pazymeBama Y3pOUYHO TOCIEAMYHE Be3€ TNOTEHIMjaTHE EHEpruje jOH-AUTON
MHTEPaKIUje U TyCTHHE BepoBaTHONhE Hanaxema eJIeKTPOHa y MOJIEKYJICKUM OpOHTanama MoJIeKyIa
pPa3MOTPUMO jETHOCTABaH CIIy4aj MoMepaja ellekTpoHa. Hamme, ako y3Memo 3a mpumMep momepaj
4ecTulle, eNIEKTPOHA, Y jeIHOj TMMEH3U]jU, YK X oce, BepoBaTHoha /1a ce Halje y HEKOM MOI0XKajy
KOjU OAroBapa MHTEPBAIY IOMEHA X KOOpAWHATE, IIpeMa TeopHju BepoBaTHohe, Ouhe:

(x) = f x| (o |2 dx

—00

[5.38]
Hauun u3paxaBama Cpeame BPEJHOCTH MOJI0XKaja OJroBapa M YMEECHHUIM J]a CE HE MOXKE
€r3aKTHO YTBPIUTH Ta4yaH IIOJIOKA] YECTHUIE JaKie MOXKE Ce€ caMO T'OBOPUTH O BepoBaTHOhM
MOTEHIIMjaJTHOT 0JI0’kaja. CaMUM THM CyMHUPamEM BHILE TOHOBJbEHUX MEpema Yy LIJbY MpopayyHa
Cpele BPeTHOCTH MOXEMO TOBOPHTH O €T3aKTHHjUM IOJAlMMa O II0JIOXKA]y YECTHIIE OJHOCHO O
OYEKUBAHO] CPeAr0j BPeJHOCTH MoJiokaja. C 003upoM Jia je MpOMEHJbUBa X (I0J0XKa] YECTULE Y
J€IHO] TMMEH31j1) HeMPEeKUIHA IPOMEHJbMBA Y NIOTJIEly BPEJHOCTH KOj€ MOXKE /1a Y3MeE, a pe3yaTaT

JAMCKPETHA TPOMEHIJbUBA, YMECTO CyMHpama MOXKe Ce KOPUCTUTH UHTerpan [5.38].

Ha uctu HaumH, 3ameHoM noTeHIjata V(x) Moxe ce qohu 10 u3pasza 3a cpemby BPEIHOCT
MOTEHIMjaJTHE €Hepruje HEONXOJHE 3a HalaXeme eJNeKTPOHa Yy AaHTUBE3UBHO] (M BE3UBHO))
opOuTanu:

(V)Pf’t = f Vpot (x)llp(x)lz dx

—00
[5.39]
Pamu mopehema mnoTeHIMjaTHE KpHUBE XapPMOHHUJCKOT M aHXapMOHH]CKOT OCIHIIaTopa
pasMoTpuhemMo TOTEHIMjaTHy €HEpPrujy XapMOHHUJCKOT ocnuiaToea. Hawmme koa mauHEapHOT
XapMOHH]CKOT OCIIMJIaTOpa BepoBaTHOha Hajakema eJIeKTpOHA ca MOpacTOM KBaHTHOT Opoja n,
Buma moOyheHa crama, MmoMepa ce Ka TpaHWYHUM BpemaHoctuMma. l[lomoxkaj koju onarorapa
TPaHUYHUM BpEIHOCTMMA J00Mja Ce W3 jJeAHAKOCTH TOTEHIMjalHe EHEepruje JHMHEapHOT
XapMOHHM]CKOT OCITUJIaTOpa M CBOjCTBEHE eHepruje oapeheHor crama kBaHTHOT Opoja n.

1, 1
Epot =3 kx =hw(n+§) =E,

[5.40]
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Ha ocHoBy mperxomHor u3pas3a a uMajyhu y BHIy 3aBHCHOCT PECTUTYLIHOHE KOHCTAHTE W
COIICTBEHE YYECTaHOCTH w J00Mja ce MHTEPBaJl OCHMIIOBAMA YECTHIIE Y 3aBUCHOCTH O] CHEPTHUje
En:

2h 1
x = +(—(n+2)?

wm 2
[5.41]
Mebhytum, TMHEAPHO XapMOHHUJCKO KpeTame jecTe OOJMK OCIMIIATOPHOT KpeTama Koje je
HajjeIHOCTAaBHHU]E U MOXE C€ MPUITMCATH BUOpamyjamMa yHyTap MOJICKyJia Ha HUKUM CHeprujama,
alli y peaHOM CIy4ajy OCIHJIATOPHO KpeTame MOJIEKYNa je Mallo CIOKEHHjer KapakTepa ma ce
MOJICKYJT MOK€ HA3BaTH aHXapMOHHU]CKUM oclwiatopoM. Hamme, ca mopacToM IMOTEHIIUjaHE
SHepruje JelaBa ce 0/ICTYIAkE 0J] XapMOHH]CKOT OCIIIIOBAakA /1€ PECTUTYIIMOHA CHJIa BUILIE HUje
MIPOTIOPIIMOHAIHA TTOMEpajy Mel)yaTOMCKOT eJeKTpoHCKor obOsiaka. C TMM y Be3u Ha ciuim 5.4.
rpaduyuKH je MpeICcTaB/beHa KPUBa MOTEHIMjallHe eHePrHje JIMHEAPHOT XapMOHH]CKOT OCIIMIATOpa
Y MOJICKYJIa ca HarJlallleHuM Taukama 1oz OpojeBuma 1,2 u 3 koju oaroapajy oapehenum raukama

T'YCTHHE BepoBaTHOhE HallaKemba eJICKTPOHA.

Ep KpHBa moOTeHIHjaqHe eHeprHje JHHEapHOT XapMOHHC]KOT
1 OCIIHIIaTOpa
KpHBa noTeHIIHjaTHe eHeprHje MOoIeKyIa
JyxHHA
E Be3e
Enepraja qHcouHjamHje MOJIeKy1a
e S 9 oo ¥ R e ames
p v
I
n 3.
] .
a Emnepruja Bese
O Vv II/ >
2

I (MeT)yaro.\tcxo pactojame)

Cnuka 5.4. TloTeHuujanHa eHepruja OCIMIOBakha MOJIEKYIA U IMHEAPHOT XapMOHHU]CKOT
ocruIaTopa

Jlakie Kako KpeTame eJNeKTpOHa OKO je3rpa aToMma OIMCY]y TajacHe jeJHA4YWHe 4Hja

pelema MpecTaBibajy TalacHe (QyHKIUje MpUMep jeHe TakBe (yHKIMje JaT je Ha CIUIM S.5.
JIeBO.
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Crnuka 5.5. Tlpumep pynkmumje crama 1s atomcke opourane (JeBo) U PyHKIIH]e CTamkha BE3UBHE
MOJIEKYJICKE opOuTase (IecHO)

Cyneprno3uiyjom JiBe aToMcke opOutane (atoma A u aroma B), uuju je rpaduuku npukas

dyHKIMje cTama Jar Ha ciaumm 5.5. (JIeBo), HacTaje Besyjyha Moliekylcka opOuTaia uuja je
¢dbyHKIMja cTamka Aata Ha CIUiM 5.5. (IecHO).

Is ls

¥ t - ¥ =

P p———

Cnuka 5.6. [Ipumep gyHnkimje crama 1s aromcke opOuTane (J1eBo) U GyHKIM]je CTama aHTHBe3yjyhe
MOJICKYJICKE OpOuTase (1eCHO)

CymMma nBe atomcke opOuTaine aroma A umje cy (QyHKIMje cTama gaTe Ha ciui| 5 (JIEBO)

HacTaje aHTHMBe3yjyha Mosekyicka opOuTana omucaHa (YHKLUMJOM CTamba JaToM Trpaduyukum
MIPUKA30M Ha CIIUIH 5.6 (J1eCHO).
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P P

Cnuxka 5.7. Ilpumep ryctune BepoBaTHohe Be3yjyhe mMosekyncke opOuTaie (JieBo) U aHTHUBe3yjyhe
MOJIEKYJICKE OpOuTae (1eCHO)

KBagpatu QyHkmuje crama Be3yjyhux M aHTHBE3yjyhHX MOJEKYJICKHX OopOuTana umMajy
Gu3MYKM cMUCAa0 W TpeACTaBbajy T'YCTHHY BepoBaTHOhe HajlaXemwa eJIEKTpOHa Yy IpoCTopy
OJTHOCHO 0JIroBapajyhoj MOJIEKyJICKOj OpOUTaIH.

Ha cmuum 5.7. pgare cy ryctuHe BepoBaTHOhe Koje OAroBapajy rope IMOMEHYTUM
MOJIEKYJICKUM opOutanama. Ila Tako ryctuHa BepoBaTHohe Be3yjyhe Monekyicke opOutane
oJiIroBapa TOJIOKA]y MOJIeKyJa TMOoJA peIHuM OpojeM 2 Ha ciunu 5.4 MOK TryCTHHA BepoBaTHOhe
aHTHBe3yjyhe MoJieKyJicke opOuTalie oJropapa 1mojioxajy MoJieKyJa oJ| peiHuM Opojem 3.

WNmajyhn y Buay HauuH rpaliema Besyjyhux u aHTHBe3yjyhux MOJEKYyJICKHUX opOuTana
[34][36] kana je y nuTamy HajjeIHOCTABHHjU NPUMEp JHHEapHE KOMOMHAIMjEe aTOMCKUX opOHUTaia
(LCAO) y musby dhopmupama MO TanacHe (yHKIHje OCHOBHOT CTama y3ehemo mpumep jora Hp'
yuje cy pyHKIM]je cTama Be3dyjyhe u aHTuBe3yjyhe MoJeKkyscke opouTane :

1
WYmo = NGET [Wa (1) + Uy, (2)]
[5.42]
1 1
llJMO = ﬁ\/l_ﬂ [Lpa (1) - Lpb (2)]
[5.43]

r7ie s TPEeACTaB/ba MHTETPAJl MpEeKIanama JIBE aTOMCKe opOutane, a P, u P, dyHkmuje
CTama aTOMCKUX opOuTana atoma H unju cy nenTpu Ha jesrpuma aroma a u 6, pecrniektusHo. ( Beli¢
2000) ®Dyukimje cTama , P, U Yy, , IPUMEHECHE Y MPETXOAHUM U3pa3uMa ¢y 00InKa:

—0ry —Urp

Yap =cle @0 + e 0 ]

[5.44]
rae je ag bopoB pamamjyc, @ BapujaOWIHH TIapaMmeTap, a Iy U Iy pacTojama Koja OAroBapajy
je3rpuma a u b, pecrieKTUBHO.
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6 Pe3yaraTu m anajamu3a

6.1 Metoaa ,,Uectuna y heauju* (enrua. PIC-,,Particle in cell®)

Kopumhemem xkommjyrepckor kona (XPDC1) 3a cumynanujy miasma mporeca IpuMEHOM
Merozae ,,Yectuna y hemuju“, o0jalImeHOT Yy TOTJIAaBby 2, CUMYJIHMPAHO j€ TaCHO MPaXKHCHE,
mazMa MeaujyM, y ycinoBuma RF enekTpudHOr mosba y3 MHHUIHjAIHY MOIU(MUKAIN]Y TTPOCTOPHE
reometpuje komope (ciauka 6.1 ) u BepoBarHohe (0a3e eeKTUBHUX IMpeceKa) 3a CyAapHe IMpoIiiece
CO; panmnor raca. Hamme, cumynupana je RF mnasma y jeqHOAMMEH3MOHO), LMIUHAPHYHO]
MIPOCTOPHO] TEOMETPHjH Ca YJIa3HUM MOJalliMa TaTuM y Tabenu 2.1 y noriasipy 2.

Ar

100mm ¢

[
P

.~ |

A

400 mm

(o

13.56 MHz

Cnuka 6.1 I'paduuku npukas QUIMHAPHYHE KOMOPE Y K0jOj j& CMEIITEH KanalluTUBHO KYIJIOBaH
peaktop kopuiitheH 3a cumynuparme RF miazmu metogom ,,Yectuna y henmuju® (enri. PIC)

6.1.1 RF maa3ma

Ha cnmkama 6.3-6.7 Hama3u ce rpadudky MpHKa3 IMONYIEPHO/Ia PEaTn30BaHNX HAIOHA Y
mojnenupanoj RF mnasmu ¢pexsenumje Hanajawa 13.56 MHz u 3agatux cnara RF npaxmema 20,
40, 60, 80, 100 W, pecnektuBHo. KoeduiujeHT Op3mHE joHHM3alHWje y peaTM30BaHO] IUIa3MHU
nobujen je Monre Kapio cumynanujoM 3a BpPEIHOCTH PEIyKOBAHOT EJIEKTPUYHOT T0Jba
M3pavyyHATHUM Ha OCHOBY IMOJlaTaka JOOMjEHUX W3 BPEMEHCKH 3aBHCHOT HarmoHa cuMyimpaHux RF
IUIa3MHU Jiefa npukaronHe obnactu. Jlerassan ommc u nmpuHiun paga Monte Kapno cumynanuje
JIeTaJbHO j€ JaT Yy TIOTJIaBJbY 3 OBE JIOKTOPCKE JMCEPTAIlHje a IMOaly O BPEAHOCTHMA PEIyKOBAHMX
eJIEKTPUYHHX 110Jba KOJU OJIrOBapajy pealn30BaHUM HAIlOHMMA Haylaze y Tabenu 6.1.
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Activities Toplevel v Jan2 0629 e

! Potential(r) - 0 @ Avg Density(t)
conliid o i e
3 €03 ADIA

=

reasing nc2

E fleld(r)

S ] [ W | »

bns)--ion species--Gpressure[Torr]---GTemp[eV]--gas
0.5 .026 2

[Amp/mA2]---JOR[Amp/m 2] - - - -initn[mA-3] - -prof--sp_k
0.0 0.0 1.0e17 2 1

vr_tL[n/s]---vr_tR[m/s]---vr_cL[m/s]---vr_cR[n/s]-
8.8e6 ©.8e6 e. o.

Cnuxka 6.2 I'papuuxu unrepdejc XPDCI1 kona y Mmoaenupamy mia3mMe MeToIoM ,,Yectuia y
hemmju (PIC-,,Particle in cell®) y ycnoBuma panuo ¢ppexsentror (RF) Hanajama

Tabena 6.1 [Toxany o peyKOBaHOM €ICKTPHYHOM IT0JbY NoOHjeHu cumynamnujoM RF mmasme PIC
METOIOM.

CHara Hanajama 3agar HanoH  bpoj yecTnna y PenykoBano
(W) V) IJ1a3MH (m'3) €JIEKTPUYHO MOoJbe
(Td)

20 1200 355
40 1300 453
60 1400 1,60861*10% 531
80 1600 691

100 1750 717

PenykoBaHo enekTpudHO mosbe y Tabenu 6.1 3a pa3nuunTe BPEAHOCTH Halajama JT0O0MjeHO
j€ METOZOM IpeceKa TaHIeHTU JaTux rpaduuku Ha cauim 6.3. Ha ocHOBY mpuKa3aHUX TaHTE€HTH
onpehenn cy HamoHH (Tauke | U 2) HEONMXOMHUX 3a JOOHjame T'PaJHjeHTa TOTEHIIMjaia OJTHOCHO
eNEKTPUYHOT T0Jba. JI00MjeHO eNeKTpHYHO MoJbe JeTyje Ha KOHCTHTYEHTE Iuia3me (joHe umja je
KOHIIGHTpallMja y TPHUKATOAHO] oOmactu Beha o TycTuHE eneKTpoHa) y oxapeheHoMm nemy
MehyenekTponHor pacrojama, Ar, ciuka 6.1. CXoqHO TomMe u3pakeHO 100uje eIeKTPUYHO MO0Jbe
Jenia TIPUKATOHE 00JIacTH MHUPUHE Al H3pa)XKEeHO je Kao PEIyKOBAaHO EJEKTPUYHO TO0JbE OJHOCHO
ToJbe KOje Jelyje Mo decThir Moxenupane miasme (Td = 1-10721vm?).
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1204.55

Potential(r)

0.003 R < > 0.02
| >

Ar
Cnuka 6.3 Cumynupan HanoH RF mmazme PIC mMeTonoM 3a 3a1aTy MHUIMJATHY BPEAHOCT CHAare
20W
1300.01
£
E
S
<
0
0.003 R 0.02

Cnuka 6.4 Cumynupan HanoH RF mutasme PIC metoniom 3a 3ajaTy MHUIIMjaHY BpEIHOCT HAIlOHA
40W
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1398.75

Potential(r)

0.006 R 0.04

Cnuka 6.5 Cumynupan Hanon RF mnasme PIC metonom 3a 3aaaty HHHIIMjalHy BPEAHOCT HAIlOHA
60 W

1595.71

Potential(r)

0.003 R 0.02

Cnuka 6.6 Cumymupan HanioH RF mutazme PIC MeTooM 3a 3a1aTy WHUIHjaTHY BPEIHOCT HAllOHA
80 W
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1747.67

Potential(r)

0.003 R 0.02

Cnuxka 6.7 Cumynupan Hanon RF mnasme PIC mMetoiom 3a 3aaTy HHHUIMjaTHY BPEAHOCT HAIlOHA
100 W

YKonuko HaMm je mo3HaT KoeduiujeHT Op3uHe ojpeheHor mporeca y Iuta3Mu, Y OBOM
cllyyajy joHuzanuje, mMoryhe je MojaenupaTH IulazMy 3a oJpeheHy NpUMEHEHY CHary OJXHOCHO
HAaIllOH Hamajama eJeKTpoia. 3ampaBo, Ha Taj HauMH IOJELIAaBAaKk-EM HAllOHA Halajamkba MOXE ce
KOHTpOJIMCAaTH Opoj CylapHUX Ipolieca YeCcTHla MPOjeKTHJIa M 4YeCTHIla MeTa y HHIYKOBAaHO]
mra3mu. C TUM y BE3W 3a CBAKy BPETHOCT PEIYKOBAHOT EJNEKTPUYHOT 10Jha, Aary y Tabemu 6.1
u3payvyHar je KkoeulujeHT Op3uHe joHn3aluje Yrje BpeaHocTH he OuTu npencraBibeHe y ciaenehem
nornaBby o pesynratuma Monte Kapno merome. Mmajyhu y Buay mHTpoCTOPHO-BPEMEHCKY
3aBHCHOCT peaJIn30BaHOI HAllOHA y CUMYJIMPaHOj M1a3Mu (ciuke 6.3-6.7) u3padyHara je 3anpeMHHa
OIHE LMJIMHApPA KOMOpE, IUpHUHE Al, KOjO] OAroBapa Jieiay NpuKaToaHe 00IacTh OJHOCHO o0jacTu
KaTOJHOT TaMHOI MpPOCTOpa M [JeJIOM KaTOAHOr cBeTJieher MpocTopa THHABOI CAMOCTAIHOT
npaxmema. EnekTpoHe y o6iacTh KaTOAHOT TaMHOT IMPOCTopa KapakTepuine Beha eHepruja y
nopehemy ca eHeprujom norpeGHOM 3a nmoOyhuBame aTromMa MoJeKyja pajgHOT raca MoOJeNHUpaHe
I1a3Me LITO pe3yliTyje WMHTEH3WBHOM JOHH3allMjOM Ia TaKO HAacTalu joHM OuBajy yOp3aHu
eJIEKTPUYHUM I0JbEM Ka KaTOJIU TJIe YYECTBY]Y y CEKYHIApHO] €MHCHJU OIHOCHO TpETHpamby
yHEeTHX y30paka. KoHlleHTpaliyja joHa Koja HacTaHe y JeUHUIN BpeMeHa CUMYJITaHO KapaKTepHIle
KaKO IOMEHYTe O0JIACTH THUH-ABOT' MPAXHEeHha TAKO U 3allpeMUHY OIHE LMIMHIpa KoMope. CaMuMm
TUM, TIPEJICTaBha OpOj HACTAIUX JOHA Y JEIUHUIIM BpemeHa (/S) yHyTap 3alpeMUHE OIHE KOjU
CTHXKY Ha KaToJy OJHOCHO Ha Y30paKk KOjU Ce€ MOXKE IOCTAaBUTH y LIMJbY TpeTHpama (o0paze)
TUTa3MOM.
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[To3naBajyhu Opoj joHa Koju Jmenyje Ha Karomay moryhe je m3padyHatu Opoj joHa KOju 3a
MPUMEECHY CHAry racHOr IpaKmema Jeilyje Ha y3opak oxapeheHor mosynpeunuka. Mmajyhu y
BUY Ja je MpOMEHa KOHIIEHTpalHuje IUIa3Ma YeCTHIAa y jeIWHUIM BpEeMeHa, KOje Y4YEeCTBY]Y Y
CyJlapHOM TIPOIIECY, jeJHAaKa IMPOU3BOJNY HHXOBUX IMOYETHHX KOHIICHTpalHja W KOeHUIIMjeHTa
NPOMOPIHOHATHOCTH (KoeUIIUjeHT Op3MHE CylapHOTr Mpoleca) MoXe ce TOOMTH BepoBaTHOha 3a
CYJIapHU NPOLIEC — JOHU3AYU]Y

1 an - _k
Ny dt Me [6 1]
broj jona 1 dny .
5~ ™ Veitindar T
[6.2]

[To3HaBameM momMeHyTe BepoBaTHohe y3 MOJAaTak O KOHIEHTPAIMjU YECTHIA IUIa3Me Yy
JEIVHHUIM 3alpEMHUHE, 3aTHM 3allPEMUHU [UJIMHIPUYHE OIHE IIMPHHE Ar Ka0 W KOHIECHTPAIUjH
eJIEKTPOHA y JeIUHHIIM 3allpEMHHE MOJeNUpaHe Iuia3me nobuja ce momaTak o Opojy joHa KOju Y
JEIMHUIIM BPEMEHA JIeNyje Ha LETYJIO3HU Y30paK KOjU ce TpeTHpa. Pealln30BaHO racHO MPaKmbCHE
y J1a0OpaToOpHjCKUM YCIOBHMa JETaJbHO j€ ONHCAaHO Yy TIOMIaBJbY O EKCIIEPUMEHTAIHO]
BepuHKaIMjU MOJCIHpama HHTEepakiuje (moriaBbe 8) Hpu YeMy Cy MPUMEHCHH HAMOHH
Harajama J1aTi y Tabenama 6.1 u 6.2.

I'padmuku mpuka3 koedunyjeHata Op3uHE TOTAJHE jOHHM3AIMje WIYCTPOBAH j€ CIUKOM Yy
cienehem mormaBiby o pesynratuma Moute Kapio merone m0K Cy HyMEpUYKe BPEIHOCTH JaTe
tabenapHo (tabena 6.4) ycpeamene no nepuody ocuuioBama RF mospa. 3a morpebe mpopauyHa
Opoja joHa KOjU Yy jEIUHUIIM BpEMEHa JeNIyje Ha TOCTaBJbEH Y30paK KOPUCTHMO YCPEIhEHE
BPEIHOCTH T10 MOJIYIEPHOY OCLIIIOBamha BpeMEHCKH poMeHsbuBor RF mosba.

Tabena 6.2 L{unuHapruyHa 3anpeMuHa Koja oJroBapa MpuKaToJHOj 00JIaCTH MOTyIpeyHHKa Ar ca
KOHIIEHTPALIMjOM €JIEKTPOHA MOJIeNIPaHe IIa3Me y TOMEHYTOM LIIINH/IPY 3@ CBAaKy BPEJHOCT
PEelyKOBaHOT eIEeKTPUYHOT 10Jba KOja OATrOoBapa HAllOHY Halajama.

Konuenrpanuja
V nuanHapa €JIEKTPOHA Y
f.::l}:: 0::?;((; Ar HoaynpeiaHiKa peau30BaHOM
l'lO.Tl)ep (Td) (*10°m) Ar racHOM
(*10“m°) NPAKIbEHbY
(*1016m-3)

355 1,60 0,64 4,38
453 2,50 0,99 436
531 2,51 1,00 4,36
691 2,56 1,02 4,36
717 3,10 1,23 4,35
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Avg Density(t)

0 Time 9.2484¢-08

Crnuxka 6.8 [IpuMep KOHIIEHTpaIHje YecTrIla y Moaenupanoj iazmu PIC meromom 3a 3agary
BpEAHOCT cHare Hamajama 20 W

Ha cauum 6.8 rpaguuku je mpukazaHa NpoMeHa KOHIEHTpaluje oJpeheHuX dvecTHia
Mozenupane miasme (y Hamem ciydajy enektpona u atoma CO; MOJIeKylia pagHOT raca Iia3me)
npu BpeqHocTH cHare Hamajama 20 W. Yectune umnja cyjapHa MHTEpaKIMja ce MOJIENIUpA y HUIbY
noOujarma KeJbeHe BPCTE TaCHOT MPaXHEHha HEOMXOJAHO j€ WHUIIMJAIHO YHETH Y yia3Hu (oiiaep
KOjU pauyHapCKH KOJ CUMYJIallfje KOPUCTH MPH MOKpEeTamy Yy pa.
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6.2 Monte Kapio MeToa

6.2.1 Cpeame eHepruje u pyHKumuje pacnojesie ejekrpona y armocepu CO,
paaHor raca noj aejoameM ekcrepHux RF u DC ejiekTpuyHUX mojba

Jenna o 3HayajHUX (U3MYKUX BEIMYMHA KOja HECYMIbHMBO J1aj€ YBUJI Y €HEPTHJCKO CTambe
cucTeMa y IOrJeqy JAOCTH3ama pPAaBHOTEKHOI CTama jecTe Cpelba CHEepruja CHUMYIUPaHOT
ancamOia enextpoHa. Kaga cucrem yhe y crame eHepreTcke paBHOTEXKE Tj. YCIOCTaBH ce OajaHC
u3Mel)y eHepruje Kojy eJeKTpoH aHcam6iia MPUMHU O] eiyjyher XOMOTeHOTr eIeKTPUYHOT 10Jba U
NPUIMKOM CyJapHOT Tpolleca Mmpela HMCTy MOJICKYIy paJHOr raca Moryhe je cuMynaiujom
onpenuTy (U3MYKE BEIMYMHE O]l 3Ha4aja 3a cylapHe mporece. Tako goOujeHe KapaKTepUCTUKE
CyJapHHUX Ipoleca peJieBaHTHE Cy y Torieay ycioBa oapehuBama. C TUM yBe3H NpPBU KOpaK Ka
yTBphUBamy CTAOMIHOCTH CUCTeMa jecTe onpehuBame M aHanmmM3a Cpelme eHepruje ancamoOua
CJIEKTPOHA.

Ha cnukama 6.8 u 6.9 Hama3ze ce rpauuku TMPHKa3H CPEAmEe CHEPruje eJIeKTpoHA Y
3aBUCHOCTH 0] (pase nenyjyher XOMOreHOr paauo (PPEKBEHTHOT EJICKTPUYHOr T0Jba (UKCHHUX
(bpekBeHIMja 32 pa3IMYUTE BPEIHOCTH PEIyKOBAHOT EJIEKTPUYHOT ToJka. Jlakie, mocMaTpajMo
PBO ocupmaunj}/ Cpe/llbe EHEpPrHje eJICKTPOHA Y TOKY jeTHOT MEePHOa OCHUIOBAKbA CICKTPUIHOT
noJba pexBernrje 13.56 MHz. 3a paznuuute BpeIHOCTH PEeAYKOBAHOT €IEKTPUIHOT 10Jba, OTICera
[200, 500] ca kopakom ox 100 Td, mpumehyje ce CIMYHO MOHAIIAkE Yy MOTIEAY OCIHMIOBAbA
Cpelme eHepruje enekTpoHa. Hamme y TOKy jeaHOT mepuoja ocuuioBama npuMemeHor RF
CJIEKTPUYHOT I10Jba JICIIaBa C€ JBOCTPYKO OCHMIIOBAIE CPEIEbE CHEPruje CUMYJIUPAHOT aHcamOiia
€JIEKTPOHA Kao IOCJEeNNIA BheHe He3aBUCHOCTU o cMepa RF enekrpuunor nossa. MctoBpemeHo,
panu mnopehema aHalIM3MpajMO TOHAIIAKE CpEAe eHepruje aHcambOuia enekpoHa mnpu Behoj
¢dbpexBennuju koja uznocu 500 MHz. Ynopehusamem rpaduka Ha ciukama nmpumehyjemo aa ce ca
[IOPacTOM PEIYKOBAHOI' €JIEKTPUYHOT I0Jba JIelIaBa MPOMOPIMOHAIHO NoBehame cpelmbe eHepruje
€JICKTPOHA JIOK C€ HheHa aMILIUTY/la OCIIMIIOBAka CMamyje ca MmopacToM (PEKBEHIM]E OCIUIOBAA
XOMOTEHOT €JIEKTPUYHOT 10Jba.

11

12- 500 Td EX7) o E(?)

| 400 T '
= ? . 500 Td

~ 1 300 T =
= ¥ C 400Td
[ia™ 200 Td lw™ ] \/

6 /_\/ 300 Td
| 64

. =N /—\__/_Q_Ti
2 T T T T T T T 4 T T T T T T T
0 /2 b 3n/2 27 0 /2 b1 37/2 27
27ft (rad) 27tft (rad)

Crnmka 6.9 3aBHCHOCT cpenbe eHepruje ancamoia enekTpona of pasze ocmnyjyher RF
€JIEKTPUYHOT 110JbA 3@ HABEIECHE PA3INYUTE BPEIHOCTH PELYKOBAHOT €IEKTPUYHOT 110Jba IIPU
bpeksennujama: aeso 13.56 MHz, necuo 500 MHz. (Stankovic et al. 2020)

84



[Ipomena cpenme eHepruje aHcambia eIeKTpOHa 3amaxka ce MpHU MPOMEHH (PpEeKBEHIH]je
ociioBamba RF enekTpuyuHOr mosba Ha HAYMH KOjU CIMKOBUTO WIIYCTpYje MPUMEp AaT Ha CIMKaMa
6.7 m 6.8 3a (uxcHe BpeAHOCTH peaykoBaHOr einekTpuuHor moska E/N=200 Td u 500 Td,
PECHEeKTHBHO. 3ampaBo, ca I[OpacToM (pPEKBEHIHje EJIEKTPHUYHOI Mojba J0Na3u a0 (azHor
Kallllbemha CPe/Ibe CHepruje ancaMmobIia enekTpona y nopehemy ca Gpazom oCIuiIoBama eneKTpUIHOT
nojba. Hamme, oBa Beoma 3aHMMJbMBA KapaKTEPUCTHKA jaBjba C€ Kao IOCIEIUIA ,,TPOMOCTH
eNeKTpoHa y cMucity npahema ociioBama RF enekrpuunor nosba. ¥ ¢usuukom cmuciy, kajaa RF
SNIEKTPUYHO TOJbE MEHa CBOj IMpaBall, OJHOCHO y TPEHYTKY KaJa jé HeroB MHTEH3UTET jeIHaK

. . T 3n .
HYJITO] BpE€IHOCTH KOja Ha X OCH OoATOBapa TaykamMa BpECIHOCTH E u 7, CIICKTPHUYHO II0JbC HE ICTY]C

CIICKTPOCTATHYKOM CHJIOM Ha €JIEKTPOHE IITO OM 3a MOCJeAuIly TpeOaao Jaa pe3yiryje HmHUXOBOM
MUHHMAJIHOM KHHETHYKOM €HeprujoM. EHepreTrcke MUHMMyMe aHcamOla eJIeKTpOHAa MHTYUTHBHO
o4ekyjemo Oamr y momeHyTuM (asHuUM Taukama. HacympoT Tome, JeliaBa ce yrnpaBoO CYNPOTHO
OMHOCHO (ha3HO KalFCEHE CPEAe CHEpPrHje aHcamMOlia eJIeKTpPOHa Kao TOCTCIHIa
,,HECTIOCOOHOCTH* OTHOCHO MHEPTHOCTH €JICKTPOHA Y MorieAy npahema mpapiia eeKTPUYHOT 110Jba
OJTHOCHO TIPOMEHE BPEJIHOCTH €JICKTPOCTATUYKE CUJIC KOja Ha mHX jAeiyje. [lomepaju eHepreTckux
MUHHMYyMa CHUMYJIUpaHuX eliekTpoHa y CO; palHOM racy peructpyjy ce ,,y JEeCHO™ MpH ueMy je
noMepaj MporopLuruoHaiaH noBehamwy BPEAHOCTH PEIYyKOBAHOT SICKTPHUYHOT MO0JbA.

v
50 MHz _ 12
100 MHz 200 MHz
6- r
104
> 54
3 s,
lo™ | 500 MHz fos™
6
3
4
5 13.56 MHz 13.56 MHz
0 w2 = 3n2  2n 0 w2 m  3m2 2n
2nft (rad) 27ft (rad)

Cmuxka 6.10 [IpoMeHa cpenme eHepruje CHMYIIMPaHoT aHcaMOJIa eIeKTPOHA Y TOKY jeHOT Ieproia
ocuunoBama RF enekTpudHor nospa (Ha3HaueHUX (ppeKkBeHIIMja) 32 BPEAHOCTH PEAYKOBAHOT
enektpuyHor moska 200 Td (;reBo) u 500 Td (necHo) (Stankovi¢ et al. 2020)

Beoma 3nHauajHa ¢u3nuka BeIMYMHA HEOMXOJHA 3a oJpehuBame KoeduildjeHata Op3mHe
CyJapHHUX TIpolleca Yy OKBHPY HCTpaXMBama OBE JIOKTOpCKE Jucepraiuje jecte (yHKIH]ja
pacriozienie €Hepruje eJIeKTpoHa CUMyHpaHor ancamb6ia. [Tomenyra pacrozena y30pKyje ce HakoH
MOCTU3amkha PABHOTEKHOT CTama aHIamMOlia eNeKTpOHa MpH YeMy CUMyJaluja, Kao jelaH oJ
n3na3Hux (ajiosa, naje HopMupany GyHKIH]Y pacrojiene KOjy KapaKTepHIle JeIMHUYHA BPEIHOCT
Kao TOCJeNulla YMICHULIC Ja je EeH HHTErpal y IeNoM JoMeHy Op3uHa, [0, Yomax], jeIHAK
JEIUHUYHO] BPETHOCTH.

[TomenyTa pacroziena BeoMa 3aBUCH OJ] THUIA AeNyjyher eleKTpHYHOT MoJba Kao U o Oa3e
ehekTUBHUX TIpeceka 3a ojapehenn rac. Pa3ymeBame TOHamama OJHOCHO TrpaduyKu
MPeJICTaBJbEHOT OOJIMKA pacrojieie eHepruje eleKTpOHa BeoMa je 3HauajHo Oynyhu na AupexkTHO
yTHYe Ha KOePUIINJEHTE CyTapHUX TIpolieca 01 MHTepeca.

Pasmorpumo moHamame ¢QyHKIUje pacrmojene eHepruje enekTpoHa y armocdepu CO;
paZHOT raca MpH JIeJ0Bamy paauo (PpEeKBEeHTHOT elNeKTpUuyHOr noJsba, RF.
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Haumme, Ha cimunm 6.10 Hamasm ce rpaduyku mpuKa3 MPOMEHE HOpMHUpaHE (YHKIUje
pacniozene eHepruje enekrpona (eHri. Electron energy distribution function — EEDF) y ycnoBuma
KOju oxaroBapajy (pekBeHuju enekrpuunor moska f=200 MHz u peaykoBaHOj BpEeIHOCTH
enextpuuHor mosba, E/N, 200 u 500 Td, pecniekTuBHO.

1()»1-5 ) l(jl-E
2;7/\10>21 s :‘f\ 10_2—: Ere
> ] > ]
L L
o3 /A o9
a 3|8 A"\ a
B1042 0 107+
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Cnuxka 6.11 Hopmupana pyHkIMja pacrojene eHepruje eIeKTpoHa y 3aBUCHOCTH O] lbHXOBE
enepruje Ha ppexsennuju 100 MHz (myHa nmuH#Mja o1roBapa MUHIMYMY CPEAbE SHEPTHje
€JIEKTPOHA a UCTIPEKUIaHA HEHO] MAKCUMAITHO] BPEJHOCTH ). YMETHYTA CIIMKA TIPUKA3Yje MPOMEHY
Cpele CHepPrHje eEKTPOHA y TOKY jeqHOT eproa ocumioBama RF mospa (;ieso: 200 Td, necHo:
500 Td. (Stankovi¢ et al. 2020)

Taxohe, na caunm 6.10 mpukasaHa je U MpoOMeHa Cpefihe eHepruje ancaMoOa eleKTpoHa ca
Ha3HA4YCHHM TadyKama KOje OJIroBapajy MaKCUMATHUM, Anax, ¥ MUHUMAJTHUM BpeaHOCTUMA, Amin, Y
rope HaBEJCHUM YCIOBHUMa (DPEKBEHIMje OCIMIOBaMma EIEKTPUYHOr ToJka, f, ¥ pemykoBaHOT
enextpuyuHor mosba, E/N. ¥V Toky jeaHor mepuona ocumioBama RF mospa qoma3u 10 ABOCTpyKe
ocuunanyje (yHKIUje pacrojesie eHepruje eIeKTpOHa YKOJIHMKO Y3MeMO y 003Hup JeTa’b Ja He
Jo0Nla3u 0 CyJapHe HMHTEepakiuje ancambna enektpoHa u Mosekyna CO,. [akie, ocrummyjyhe
BPEMEHCKHU 3aBHCHO €JIEKTPUYHO M0JbE MEHa MpaBall KpeTama eJIeKTPOHa JIBa MyTa y TOKY jeTHOT
nepuoa ociuiaoBama. CaMUM THM €JIEKTPOHU KOjy €y ce Hanaszwin y peny EEDF pacnonene (6p3u
eJIEKTPOHM), OMBajy yCIIOpPEHH MPOMEHOM IpaBlia U CMepa BPEMEHCKH 3aBUCHOT MoJba. PU3HUKU
3HAYM J]a UX Y TOM TPEHYTKY KapaKTepHIle Mamba KHHETHYKa €Hepruja U ¢ TUM y BE3H IpeJasze y
IJIaBHU HUCKOEHEPreTCKU Jieo pacnozesne. Ono3uTHO MoHAallakhe KapaKTepHILe ,,CIIope eNeKTpoHe
KOJU C€ WHHUIMJaIHO Haja3e Yy HUCKOCHEPreTCKo] obmactu pacnojene. [IpomeHom mpaBia
ocumilyjyher enekTpu4yHOr MoJba Mpella3e y pen pacrojeie OJHOCHO KapakTepuile Hux Beha
KMHETUYKa eHepruja y nopehemwy ca MHUHMJAIHOM 1a CAMUM THM I10CTajy Op3u enekTpoHu. Jlakie,
ako morjenamo Gopmyny 3a nobujame koeduuujeHTa Op3MHE CyqapHOr mpolieca, y3umajyhu y
003up OMHMCaHO JABOCTPYKO OCIUJIOBaK€ (PYHKIH]E PACIIOfeNie €HEPTHje €IEKTPOHA CUMYJIHUPAHOT
aHcaM0J1a Tj IBOCTPYKY IpPOMEHY OOJIMKa ,,pena‘ MoMeHyTe pacrojele, 3akjbydyjeMo Ja Takohe
707131 /10 OCIIMIIOBama Mpekianajyhux HoJuHTerpajlHuX MoBpuIMHa koje oarosapajy EEDF u
e(eKTUBHUM IpeceluMa 3a, y OBOM Clly4yajy, JOHH3alMjy U €JIEeKTPOHCKO MoOyhuBame Mojekysa
CO5 raca.

YnopennoM ananuszom EEDF 3a paszinuure BpeIHOCTH PEILYKOBAHOI €IEKTPUYHOI I10Jba,
cimka 6.10 (;eBo 200 Td, necro 500 Td), Ha pukcHO] PpeKBEHIM]H OCIHIIOBabA 1T0Jba, IpuMeheHO
je na je KoHIeHTpanuja Op3ux enekrpoHa Beha 3a Behe BpenHoctu peaykoBaHor RF enekrpuunor
nosba. [locebHo ce npumMehyje Ha HUKUM (PpeKBEeHIIMjaMa Ha KOjUMa eJIEKTPOHH oI YBEK yCIeBajy
na npare npomeny ocumiyjyher RF enekrpuunor mospa.

Ha BumuMm ¢pekBeHIMjamMa pas3ivka y NPUCYTHOCTH Op3ux enektpoHa y peny EEDF
pacriozienie Mame je M3pakeHa ca rnoBehameMm peayKoBaHOT eleKTpHUYHOr mosba, E/N, mro je
nocjeIuIa UHEPTHOCTH €JIEKTPOHa y noriefy npahemwa ociioBama RF nospa.
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Kanma je y muramy cumynupame ancambia enektpoHa y DC XOMOT€HOM eNeKTPUYHOM
MoJby, y IWJbY oJipehuBama KoehullnjeHTaHa Op3uHe CyJapHUX Ipolieca KpylujaigaH J1e0, Kao Uy
ciry4dajy xomoreHor RF enexkTpudHOT mosba, jecTe y30pKOBamke HEPaBHOTE)KHE (DYHKITH]E pacoaerne
CHEpTHUje eNIEKTPOHA.

—— Non-equilibrium

\ - - -- Maxwell-Boltzman

&(eV)
Crnuxka 6.12 [Topeheme dykuuje pacnogene enepruje enexkrpona (EEDF), nobujene cumynaiujom
3a ycroe E/N = 120 Td, B/N= 0 Hx, ca MakcBen boniimanoBom pacnioziesiom. Cpeirba eHepruja
pacniogene uznocu 4.1 eV. (Vojnovic et al. 2019)

[Ipumep jenHe TakBe (yHKIMjE pacrojenie Haia3u ce Ha ciaunu 6.11 (1meo je pama koju
yJa3u y OKBHP UCTpa)kMBamba OBE JOKTOPCKE qucepTanuje) ynopeheHa ca paBHOTe:)KHOM MakcBen-
BoimiMaHOBOM  pacmosenioM, y OJICYCTBY MAarHeTHOT TI0Jba a TPH BPEAHOCTH PEIyKOBAHOT
enekTpuyHor nosea, E/N koja uznocu 120 Td. Cpenma eHepruja koja Kapakrepuiine ode pacmojene
n3Hocu 4.1 eV. AHann3om oMeHyTe HepaBHOTEKHE pacnojesnie npuMehyjemMo fa mocToju U3BECHO
OJICTyName 0/1 paBHOTE:XKHEe MakcBen-boslliMHaHOBE paciojiene y orcery eHepruje eJIeKTpoHa o 2
eV 1o 6 eV. (Vojnovic et al. 2019)

HaBenenu omncer ojiroBapa OICETy €HEpruje eJeKTpoHa 3a (opMHpame HMPUBPEMEHOT
HETaTUBHOT JOHa OJHOCHO pe3oHaHie. [lomMeHyTa cpeama €Hepruja, Koja KapakTepuliine o00e
pacriozienie y IUJby HBUXOBE YIIOpeJHEe KOMIapaluje, Ipunaaa JOMeHy eHepruja Koje OAronapajy
MaKCUMaJTHUM BpeIHOCTUMa €(EeKTHUBHUX Ipeceka 3a CyJapHU Tpolec (BuOpamuroHa modyza)
(bopMHpameM pe30HaHIIE OTHOCHO PE30HAHTHM PACEjambEeM.
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6.2.2 Koepuumjentu Op3uHe CyJapHOI HpouLeca - jOHM3alHja U eJeKTPOHCKa
excuuTanuja mosekyaa CO, y RF ejiekTpuuHoM nmospy

Kana renepaino roBopuMo o IjIa3MH, Ka0 YeTBPTOM CTalby MaTepuje, y XeMHjCKOM CMHCITY
OHA TPE/ICTaBJba BPJIO PEAKTUBAH, HEPABHOTE)KAH, BUIIEKOMIIOHCHTAH CHCTEM KOra YMHE BHUCOKE
KOHIICHTpALlj€ HAeNEKTPUCAHUX dYecTUIa (EJIeKTPOHA, MO3UTUBHUX M HETATHBHUX jOHA), 3aTUM
noOyhenux aroma m Moiekyna (Tae BEIUKH JONPHUHOC OAPXKUBOCTH TAaCHOT MPAXIEHa Najy
SJIIGKTPOHCKA W BUOpaIMoHa ekcuurtanuja), YB ¢otonu, aktuBHu atomu u paaukand. (Fridman
2008)

CBaku HaBeJCHM KOHCTHTYEHT IUIa3ME€ HMMa IOCEOHY BaXKHOCT y KHHETHLM IUIa3Ma-
XEMHjCKHX TpoIeca MpH 4eMy Cy 3a MoTpede HCTpakuBama OBE JIOKTOPCKE Te3¢ HEKU Of HHUX
nerajbHO oOpal)eHn y HacTaBKy OBOT M cieneher moriasiba.

C TuM y Be3M BeoMa HMHTEPECAHTaH CyJapHH IPOIEeC y IMOTJIEAY OAPKUBOCTH TAaCHOT
MIPAKBEHA JECTe SICKTPOHCKO moOyhuBame atoma U MoJekyna. [loceOHO cy 3HaYajHH y CIIy4ajy
KaJa je JKMBOTHHM BeK MOOyheHHX decTulla NPUIMYHO AYyr (HOp ClIy4a] MeTacTaOMITHUX
eNIeKTPOHCKU MmoOyheHnnx aroma u Mosekyna). Takohe npyru mimazma mpouec o KpyIujaTHOT
3HA4Yaja jecTe MPOoIeC jOHU3ANUje KaKo y MOTJIey OJp>KUBOCTH IIa3Ma MEANjyMa TaKo U Y TOTJeTy
TpeTHpama y3opaka. Hamme, 3axBasbyjyhu BUCOKO] €HEPrHjU KOja UM je CBOjCTBEHA YYECTBY]Y Kao
TJIaBHU aKTEPH JKEJbeHUX IUIa3Ma-XeMHUjCKUX Tpoleca.

Bynyhun na je mnasma y OCHOBM HEpaBHOTEKaH CHUCTEM, BeOMa JIaKO MoOke nohu 10
neprypOanuje KOHIEHTpalWje PEaKTUBHUX BpPCTa M YECTHLA KOje KapaKTepuIily Iula3My Kao
KBa3HWcTaloHapaH cucreM. Kako Oum ce m30erina TakBa HEKOHTPOJIMCAHA II0jaBa, a XEMH)CKHU
NPOLIECH Y IUIa3MU YCMEPHIIN Y JKEJbEHOM CMEpPY, HEOIXOIHO j€ KOHTPOJHMCATH IUIa3Ma MEIH]jyM.
Konrtpona racHor nmpaxmema Moryha je y3 mo3HaBame BepoBaTHohe OJHOCHO Opoja oapeheHmx
CyAapHHX Ipolieca y jeAMHUIU BPEMEHa, KOje HaM Jiaje koeguyujenm 6p3une cyoaproe npoyeca oJl
uHtepeca. Ha Taj HaunH, Moryhe je Moaenupartu miazMy Kako Ha MaKpOCKOIICKOM HUBOY TakO U Ha
MHUKPOCKOIICKOM HHBOY Y TMOTJIely HEONXOJHMX CyJapHUX IHpoIeca, 3a OAPKHBOCT TaCHOT
MpaXmkemha, U IJIa3Ma XEMUJCKUX MpoIeca KOjU BOJE Ka KEJbEHO] (PHU3NUKO-XEMHU]JCKO] MTPOMEHHU
MOBpIIMHE MaTepHjaia (y30paka) OJHOCHO IIa3Ma-TPETHPambY.

Jlaxne, 300r cBOje €ceHLMjajHe BaXXHOCTH Yy TMOIVIELy MOJelupama IUla3Me, Y HacTaBKy
nornasjba Ouhe aHamuM3MpaHu KoepULMjeHTH Op3uHE CylapHUX Ipolieca joHU3aluje (ToTajaHe U
napijagHe) U eJeKTpoHCKe ekciuTanuje Mojekyna CO, pagHor raca y ycioBuma jeiioBama RF
eJIeKTpUYHOr mosba. JloOWjeHu pe3ynaTaTtd, y YCIOBUMa KOjU OJroBapajy €KCIepUMEHTAIHO
WHJIYKOBAHO] IIJIa3MH, Owhe NpakTUYHO KOpUITNEHW Yy TPETHpamy IETyJIO3HUX Yy30paka y
eKCIIEpUMEHTAIHOM JIeNTy OBE Te3e.

6.2.2.1 RF enrekmpuuno no.ve

Ha cmumm 6.12 npukasana je mpoMeHa KoeduIjeHaTa Op3WHE TOTadHE jOHU3ANHje MPH
(UKCHIM BpEeIHOCTHMA PEAYKOBAHOT eJIeKTpUYHOr noJba orcera [200, 500] ca kopakom ox 100 Td.
VY Toky jemHor mepmoja ociuioBama eKkcTepHor RF enexTpudHOr moska, 3a CBaKy HAaBEACHY
BPEIHOCT PEIYKOBAHOI EJEKTPUYHOT MM0Jba, MPUKA3aH j€ YTHIA] MPOMEHE HeroBe (peKBEHLU)e
yije cy KapakTepuctuune Bpeanocta 13.56 MHz, 50 MHz, 100 MHz, 200 MHz u 500 MHz.
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Cnuka 6.13 Koedpunujent Op3une Totanse jonusanuje Monekyna CO; 3a pa3nudyure BpeJHOCTH
dpekBeHIje ocmioBama RF enexkTpudHor nosba, y TOKY JeTHOT IMepruoja OCIHIOBamka, IPU
(UKCHIM BpETHOCTUMA BPETHOCTH PEAYKOBAHOT eleKTpu4HOr mosba. (Stankovié et al. 2020)

Tabena 6.3 KoedunujeHt Op3nHe TOTaTHE jJOHU3AIM]E YCPEAmEH y Iepruoy ocumioBama RF
enextpraHor nosba (*10°° cm?/s) (Stankovi¢ et al. 2020)

Ex/N f (MH2)

13,56 50 100 200 500
200 0,26 0,24 0,22 0,19 0,11
300 0,01 0,87 0,84 0,75 0,53
400 1,97 1,94 1,89 1,79 1,34
500 3,37 3,34 3,28 3,20 2,56

AHanmu3oM mpomeHe obiMka KoedunujeHara Op3uHe ToTajdHe joHu3anuje npuMehyje ce na
npoMeHa (pPEeKBEHIIMje OCIHJIOBalkba BPEMEHCKH 3aBHCHOI ENEKTPUYHOI T0Jba Y3POKYje BpIIO
CIIMYHO TTOHAIIAKEe HE3aBUCHO O] IIPOMEHE PEIYKOBAHOT eJIEKTPUYHOT MOJhA.

3a HCcTpaKuBame€ OBE JIOKTOPCKE AHMCepTaluje O]l KpYyLHjaTHOT 3Hauyaja je MO3HaBame
MpoMeHa Koje ce jaemanajy Ha ppexkBenuuju 13.56 MHz Oynyhu na je To ppekBeHnnja reaeparopa
Harajamba KOpUIINEHOTr y eKCHepUMEHTANIHOT jeny oBe Tese. C TuM y Besu, mpumehyjemMo na Ha
MIOMEHYTO] (PEKBEHIMJU OCLMIIOBamba KOCPUIMjEHT Op3MHE TOTaJHE JOHU3alUje JOCTHXKE KaKo
MaKCHUMaJIHy TaKO U MUHUMAIIHY BPETHOCT y mopehemy ca APYyruM UCTPpaKUBAaHUM (DpeKBEHIIMjaMa
y TOM TOTJIETY.

Ta mojaBa je He3aBHCHA O]l BPEAHOCTH PEAYKOBAHOT EJNEKTPUYHOI TO0JbA HITO CE MOXKE
NPUMETUTH Ha TpaQuukuM TpHKazuMma. JlemraBa ce kKao TMOCieaulla YHECHUIIC Ja WHTETPAHU
e(eKTHUBHHM MPECEIH, OJ1 BPEIHOCTH EHEPrHje Mpara 3a TOTaJIHy joHu3anujy 1o npubmkHo 100 eV,
oenexxe mopact. Cxoxno ¢opmynu 3a oapehuBame KoeduijeHTa Op3uMHE CyIapHOT Tporieca, Y
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OBOM CIIy4ajy TOTaJHE jOHHM3alje, TNpekianajyha moxuHTerpagHa oO0JaCT WHTETPATHUX
edeKTUBHUX Tpeceka u (PyHKIHMje pacrojene eHepruje enekrpona, EEDF, nBa myra ocuumnyje y
TOKY jenHor mepuoja nenoama RF enexrpuunor mospa. Kao mro je Beh ananusupano y noriemy
Cpelbe CHepruje, MoMeHyTa npekiianajyha o0imact 1ocTuke MaKCHMalHy 1 MHHUMAIIHY BPEIHOCT
(HynTa BpemHOCT), a MoceOHO ce Hu3Baja Ha HIWKUM (pekBeHLWjama Oynyhu na je Ha TUM
(dbpekBeHIIMjaMa KOHIIEHTpaIja Op3ux elleKTpoHa Beha y pemy pacmojiene, jep €lIeKTPOHU UMajy
Behly MoryhHOCT Aa mpu THM YCIOBMMa IpaTe NPOMEHY IpaBla BpeMeHCKH 3aBucHor RF
SIIEKTPUYHOT 110JhA.

[ToBehame peayKOBaHOT EIEKTPUYHOT T0JbA, 3a UCTY (PpEKBEHIH]Y, Y3pOKyje moBehame
koeduijeHTa Op3WHE TOTAJIHE JOHHM3allMj€ IITO jeé W OYEKHMBAHO Oyayhu ja ce jaemraBa mopact
cpenme eHepruje (mo 100 eV) omnocHo mpumehyje ce TpeHa pacta edeKTHBHHX Mpeceka 3a
TOTAJTHY JOHU3AIIH]Y.

[ToBehame QpexBennmje ocuminoBamba RF enekrpuuHor mosba BoAM Ka TOjaBu (hasHOT
Kallllbeha KoeUIMjeHTa Op3uHe TOTalHE joHM3aluje, y oAHocy Ha a3y ocumioBaama RF
eJIEKTPUYHOT T0Jba, KOje je mpomopuuoHanHo noBehamy ¢pexBenmmje. HapaBHo, TakBo (hazHO
Kallllbelhe Mocieauia je ¢GazHor Kallkbemha Cpellibe eHepruje M (yHKIMje pacrojene eHepruje
eJIEKTPOHA, AHAJIM3UPAHUX Yy IMPETXOJHOM IIOTJaBJbY, YHjU j€ Y3POYHHMK MpPHUPOJA IOHAIIamka
aHcaMOJla eJIGKTpOHA TOJ] JejoBamkeM ekcTepHor RF enekTpudyHOr mosba.ycpenmeHe BpeIHOCTH
kKoeunujeHTa Op3WHE TOTAJHE jOHHW3AIMje Najy 3HaudajHe mojaTke 3a mojenoBame CO; 1uiazmu
cTaBJbajyhu y NMpBU IUIAH YMEHCHUYHO CTalkE a TO je Jia ca MOpPacTOM PEIyKOBAHOT CIEKTPUYHOT
10Jba PacTy U KoeUIMjeHTH Op3uHE TOTAIHE JOHM3AlHM]je IOK Ce IMaj BPeIHOCTH UCTHX Joraha ca
nopacTom (ppekBeHIrje ociuioBama xomorenor RF enekrpuynor nosba (Tabena 6.10).

[Ipomena koedummjeHara Op3WHE TOTATHE jOHHW3AIMjE Yy YCIOBHMAa CHMYJIUpPaHE IUTa3Me
MeTOoJIOM ,,Yectuna y henuju®, Kkoju oroBapajy eKCrepuMeHTaIHO] OCTaBIH J1aTO] y MOTJIaBJbY O
TpEeTUpamy y30paka, WICHTUYHA je€ TOpe HaBEACHWM KapaKTepHCTHUKama. YCpeameHe BPEIHOCTH
NIOMEHYTUX KoedulMjeHaTa, IO Mepuoay ocumwioBamba RF XoMmoreHor enexkTpuyHOr TmoJba
¢dpexBenmnje 13.56 MHz, nHamaze ce y Ta0enu ca Ha3HAUYEHUM BPEIHOCTHMA PEAYKOBAHOT
eNEeKTPUYHOT 110Jba.

TaGena 6.4 KoeduuujeHT Op3uHEe TOTaJHE jOHU3ALMjE YCPEImEH M0 Mepuoay ocimioBama RF
enektpiaHor mosba (*10° cm®/s) 3a BpexHOCTH peIyKOBaHOT e(pEeKTHBHOT EIEKTPUYHOT 0Jba
CHUMYJIMpaHe IJ1a3Me METOJIOM ,,Yectuua y heamuju®.

Ex/IN f(MH2)
13,56
251 0,55
320 1,11
376 1,68
489 3,20
507 3,39

Hamme, ca moBehamem BpemHOCTH XOMOTEHOT EIEKTPUYHOT I0Jha PAacTe€ M BPEIHOCT
KoepuuMjeHTa Op3uHEe TOTaJHE jOHM3alUWje Ha (UKCHO] (QpeKkBeHIUju ocumwioBamba RF
eNIEKTPUYHOT I10Jba, IITO j€ ¥ OYEKHBAHO MTOHAIIAKE Y3EBIIN y 003UP MPETXOAHY aHATIH3Y.

HHTepnionanijoM yHyTap oImcera JaTHX BpPEeAHOCTH Moryhe je oapeauTH Koe(HIujeHT
Op3uHEe TOTaJHE jOHM3alHMje 3a OWI0 KOjy BPEAHOCT PEAYKOBAHOT EIEKTPHUYHOT I0Jba YHYTap
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WUCIIUTUBAHOT OIlcera KoOja OJroBapa CKCIEPUMEHTATHHM YCIOBHMMAa WHIYKOBama ILIa3Me
MPUMEHCHUX Yy CUMYJIUpamy MeToaoM ,,Yectuna y hemmju“. Bpeanoctu koedunmjeHTa Op3uHE
TOTAJIHE jOHHM3aIMje aare y Ttabenu 6.4 TUPEKTHO ce Kopucre (YCPEeOmeHU MO TMONYINEPUoOay) Y
npopayyHy Opoja joHa KOju y JeIMHHUIIM BpeMeHa OoMOapiayje LeNylIo3HH y30paK MOCTAaBJbEH Yy
IJ1a3MU Y IIUJbY PACKUIamha XEMH]CKUX Be3a.

WneHTn4HO mMOHAmame, y MOMIeAy MPOMEHE BpEeIHOCTH ca moBehameM pelyKoBaHOT
eJIEKTPUYHOI T0Jba M (pEeKBeHLMje ocuuioBama ekcrepHor RF mospa, jaBiba ce W KoJ
KoeduIHjeHaTa Gp3MHE MapIyujaHe joHu3anuje mpuimkoM Gopmupama O, C* 1 CO” jona matnx y

Tabenama 6.5-6.8.

Tabena 6.5 Koedurujent Op3uHe mapuujaiHe jOHH3alHje€ YCPEAmhEH y Mepruoay ociuioBama RF
eIIeKTPHUUHOT 110Jba 32 hopmuparme CO," (*10°° cm®/s) (Stankovié et al. 2020)

Er/N

200
300
400
500

f(MH2)

13,56 50 100 200 500
0,25 0,22 0,22 0,18 0,11
0,85 0,82 0,79 0,72 0,51
1,78 1,76 1,73 1,65 1,25
3,03 2,94 2,92 2,87 2,34

Tabena 6.6 KoedpuiujeHt Op3uHE MaplinjadHe jOHH3AIH]e YCPEABEH Y Meproay ociuioBama RF
eIIeKTPHYHOT 110Jba 3a popmuparse CO* (*10™ cm¥/s) (Stankovié et al. 2020)

Er/N

200
300
400
500

f (MH2)

13.56 50 100 200 500
0,30 0,23 0,18 0,11 0,01
2,66 0,24 2,12 1,36 0,77
9,07 8,73 8,04 6,65 3,85
20,9 19,5 18,8 16,7 11,1

TaGena 6.7 Koepuuujent Op3uHe mapiujajiHe joHU3aIMje YCpeameH y nepuony ociuioBama RF
eJIeKTPHUHOT 110Jba 32 hopmuparme OF (*10™! cm¥/s) (Stankovié et al. 2020)

Er/N

200
300
400
500

f (MH2z)
13,56 50 100 200 500
0,24 0,18 0,14 0,09 0,08
2,03 1,84 1,62 1,07 0,61
6,93 6,64 6,10 4,96 2,91
16,3 15,1 14,6 12,7 8,35

TaGena 6.8 Koedunujent Op3nHe mapiyjasHe jOHU3aIUje YCPEamheH Y nepruoay ocumioBama RF
eIIeKTPHUUHOT 110Jba 32 hopmupame C* (*10™ cm¥/s) (Stankovié et al. 2020)

Er/N

200
300
400
500

f (MHz)

13.56 50 100 200 500
0,01 - - -

0,27 0,24 0,18 0,08 0,04
1,43 1,43 1,13 0,77 0,33
4,18 4,18 3,59 2,78 1,50

Humra mame Hucy OuUTHH KoeuIlMjeHTH Op3uHEe MoOyhHBama EJIEeKTPOHCKHX CTama
monekyna CO, koju Takohe 3ay3umajy OMTHO MECTO KAao KOMIIOHEHTA y MOJENUpamy TacHOT
MPaXHEHa HEOMXOMHOT 32 TPETHpAme y3opaka. Y TMOriieny eNeKTPOHCKMX CTama 3HayajHa 3a
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anammsupame cy %, n Tl 6yayhn 1a cy jeIMHO 3a HABEIEHA CIEKTPOHCKA CTamba IO3HATH
e(eKTHUBHH TpECElr y pajoBUMa Apyrux ayropa. [IpomeHa mHTEH3UTEeTa KOeUIMjeHaTa Op3uHe
noOyhuBama HaBEICHUX EJEKTPOHCKHUX CTama, Yy TOKY NEepuojia OCLUWIOBAaKbA XOMOTEHOT
CJIEKTPUYHOT 10Jba, HAa MJICHTHYAH, TOpE OMUCAH, HAYMH NPATH PACT PEAYKOBAHOI EICKTPHUYHOT
nosba M (pekBeHnuje ocrmioBama RF enextpuunor mospa. Ilpumehenu tpenn pacra BpenHocTd
koeduijenata Op3uHe MoOyhHBama €JICKTPOHCKUX CTama (Ca MOpacTOM EJIEKTPUYHOT 10Jha) U
omagame (ca mopacToM (PEeKBEHIUjE OCIHIIOBaka) MOXKE C€ BUIETH y Tabemama 6.9 u 6.14 1ok cy
rpauvKy MpUKa3u MpoMeHe WiycTpoBanu 6.12 u 6.13.
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0.74 200 Td  13:56 MHz 1 8« 300 Td 13.56 MHz

50 MHz
100 MHz 1.4

200 MHz,

1.0]
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e 0.4 i
< 1 -
on 500 MHz 0_2_ 500 MHz
O 0.0 T T T T T T T 0.0 1.3 T - T T T 3
- 0 m2 m 3m2 om O m2 m  3m2_ om
's  35] 400Td ol S350 Td — 13,36 Mz
N~ 3.0 1 100 MHz
~ 2.5 4
2.0] 3
1.5] -
24
1.0] _
0.5] 4
00— N N\ Dl N NP
0 m@m2 ®m 3Mm2 2 0 W2 | 3|2 2T

2nift (rad)

Cruka 6.14 Koedurmjent 6psune nobyhusama ‘%, enexrporckor crama CO, MOTEKyIa pagHor
raca, 3a pa3nuuute BpegHocTtu (ppexkseHuuje RF nospa npu HaBegeHuM ((pUKCHUM) BpeIHOCTHUMA
PEAYKOBaHOT elIeKTpUYHOT oJba (Stankovic et al. 2020)

Tabena 6.9 Koedunmjentn Op3une modyhusama D €JIEKTPOHCKOT CTama YCPEIHEH M0 TEPHOTY
ocuunoBaama RF enekrpudHor nospa (*10°° cm?/s) (Stankovi¢ et al. 2020)

Er/N f (MHz)

13.56 50 100 200 500
200 2,78 2,63 2,59 2,33 1,51
300 8,07 7,82 7,72 7,13 5,25
400 15,9 15,7 15,6 15,0 11,7
500 26,2 25,7 25,5 25,2 20,7
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Cruka 6.15 Koedurmjent 6p3une mobyhusama I, enekrporckor crama COz MOTEKyIa pagHor
raca, 3a pa3nuuute BpegHocty ppexseHurje RF nospa npu HaBeaeHuM ((pUKCHUM) BpeITHOCTHUMA
PEAYKOBaHOT elIeKTpUYHOT moJba (Stankovic et al. 2020)

TaGena 6.16 Koeduuumjentu 6p3use nodyhusarma 'TI, eTeKTPOHCKOT CTaba YCPEAHEH M0 TIEPHOLY
ocumnosara RF erxexrprranor mossa (107 cm?/s) (Stankovi¢ et al. 2020)

Ex/N f(MH2)

13,56 50 100 200 500
200 0,86 0,81 0,79 0,71 0,46
300 2,54 2,45 2,42 2,22 1,63
400 5,03 4,99 4,94 4,48 3,68
500 8,38 8,18 8,16 8,01 6,58
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6.2.3 Koepuumjentu Op3uHe cygapHor mpoueca — BHUOpannoHo mnodyhuBame
mousekysaa CO, (DC)

Kana cy tema mcTpaxuBama XJaJHE, HEPAaBHOTSKHE IUIa3Me HEONXOJHO j€ JeTajbHHje
NPUCTYIUTH TPOydYaBamky M aHaIM3M Moryhux cymapHux mpoueca enektpoHa u COz morekyna
pamHor raca Koju Ou OWJIM Ol MHTEepeca 3a OJIPIKaBamhEe T'aCHOT MPAXKIHCHA KA0 U HHIUPEKTHO Y
MOTJIESly TpEeTHpama y30paka WHAYKOBAHMM TacHHUM MPAXICHEM. Y CYAapHHM MpolecuMa
aHcamii0a €JICKTPOHA M MOJICKYJIa paHOr raca Moryha je eJIeKTpOHCKa EKCIUTaldja OIHOCHO
noOyhuBame eNeKTpOHCKMX HHBOA MOJIEKYJIa paJHOr Traca y YCJIOBHMAa KakO BPEMEHCKHU
npomersbuBOr (RF) enexTpuyHOr mosba, OMMCAHOT Y MPETXOJAHOM IOTJIaBJby, TAKO M Y yCIOBHMA
nenoBama koHCTaHTHOT (DC) enexTpuyHor nosba.

Hauwme, kon nmoOyhuBama MoJieKysa y BUIlla €JIEKTPOHCKA CTama JIeliaBa ce ¥ BUOPAIMOHO
W poTarMoHo noOyhuBame Tj camMo eIeKTPOHCKO NoOyhuBame HUje M30JIOBAH CyJapHH IPOIICC.
(Popari¢ 2019) ¥V pangnuM excriepuMEeHTaIHUM YCIOBHMAa BEOMa j& TEIIKO Pa3ABOJUTH POTALMOHO
noOyhuBame OK je eIeKTPOHCKO-BHOpAaHoHO moOyhuBame wWin BHOpanuoHo mmoOyhuBame
MoJieKyJia Moryhe Jlakiie mocMaTpaTi ¥ aHAJIM3UPATH Kao M30JI0BaH CIy4aj CyJapHE MHTEPAKIIUje
aHcaM0J1a eIeKTPOHA U MOJIEKYJIa PalHOT raca.

3a ucTpaxkuBama OBE JOKTOPCKE Te3€ BPJIO 3HAYAjHU MPOIECH 3a OAPKABAKE TaCHOT
npaxmema y ycaoBuMa DC XOMOTEHOT eNeKTpHYHOr ToJjba cy wu3Mel)y ocramor mnpouecH
BUOpanuoHor nodyhusama monexkyna CO;.

Bubpanmona moOyaa je BEpOBaTHO HAjBAXHHUJH €JIEMCHTApHH CyIapHH MpoLec ¥y
HEepaBHOTEXHHUM Tu1azMama. OiroBopan je 3a Hajpehu neo pazmeHe eHepruje usMel)y enekrpoHa u
MOJIEKyJla paJHOT raca ma ¢ Tora Jaje 3HadajaH JIONPHHOC KWHETHIM XEMHJCKHUX Iporeca y
HEPaBHOTEXKHUM XJTaaHuM mia3mama. (Fridman 2008)

bynyhu na cy BepoBatHohe 3a BHOpannoHO noOyhuBame MosieKyjla pelaTUBHO BEIHMKE,
noceOHO ce UCTHUYyhM Ha pPE30HAaHTHUM EHeprujaMa OJHOCHO KapaKTePUCTUYHUM EHeprujaMa
HEOITXOAHUM 3a pPE30HAaHTHA pacejama, OJ] 3Ha4ajHOT MHTEpeca Cy 3a HCTPaXHBAKE Y TOTIIEHY
CyAapHHX Ipolieca HEOMXOJHHUX 3a OJpKaBambe TaCHUX NPaXbeha OJHOCHO Y LUJbY MOJETUpama
wiazme. (Popari¢ 2019) C tum y Be3u, Kako HaM IMO3HaBame KoeduiujeHarta Op3uHe oapelheHux
CyAapHUX Tmpoueca (BuOpanuoHux mnoOyhuBama Mosekyna) Jaje OuTaH ceT Mojaraka o
BEPOBATHONM €JIEKTPOH-MOJIEKYJICKIUX WHTEPaKIHja, OJHOCHO O KOHIICHTPAIIMjH HACTAIHMX YECTHIIA,
BEOMa OMTaH J1e0 MOJIEJIOBaba XJIQAHUX MJIa3MH JECTe BUXOBO UCTPAXKUBAKE M aHAIIN3A.

[IpenMer paHujux UCTpakMBamba pajoBa rpyne Ounu cy koepuuujeHTu Op3uHe TpaHcdepa
€Hepruje eJIeKTpoHa y BUOpallMOHNM MoOyhuBamuMa anyu y yclIoBUMa JI€J0Bamka eIeKTPOCTaTHIKE
CHUJIE OJTHOCHO PEIYKOBAHOT eJeKTpUYHOTr 1moJba Bpexnoctu 10 150 Td. (Popari¢ et al. 2009) C tum
y Be3HM Kako OuM ce moBehana epukacHOCT BHOpAlMOHMX EKCLIMTAIMja MOJIEKyja pajHOr Traca
Moryhe je yBecTH W JeJIOBarke XOMOTEHOT MAarHETHOT I0Jba YHja je aHaIn3a JIeJioBama JIETaJbHO
Jata y pagy KOjU yla3Hu y OKBUpE HcTpaxkuBama oBe Teze (Vojnovic et al. 2019). Ha taj Hauun
noBehaBa ce WHTEH3UTET KoeduIMjeHaTa Op3uHEe BUOpaIMOHMX MOOyhUBama MoJeKyaa IITO
pe3ynaryje noBehaHoM I'yCTUHOM eNleKTpoHa. CaMuM THM JielIaBa ce e(pUKacHHUjH Mpelia3 MoJIeKyia
y mobyheHo BHOpalMOHO CTame, MpaheHo HacTajamkeM eJIeKTPOHA Kao HEOMXOJHUX KOMITOHEHATa
OJIP’KUBOCTH TaCHOT NMpaKi-eha. TUM MPUCTYIIOM KOoepUIIMjeHT Op3rHe BUOPAIIMOHUX €KCIUTAlIN]a
MOJIEKYyJIa HCTPAXHBAH je y IIHPEM OTICETY PEeIyKOBAHOT €IEKTPHYHOT M0Jha y OJHOCY Ha paHHWja
UCTpaXuBama rpymne. Takohe, moTpeOM HHUXOBOT HCTpaKUBama JONPUHOCH U YHIEHHUIA O
noHamamy koehunujeHara Op3mHe moOyhmBama BuOpanmone mojae (001) Bpio 3HavajHe 3a
onpxkusoct DC miazma Meaujyma.

Takohe, Bpimo 3anumubMBa mojaBa Buam ce kox moxe (001) rme 3a Behe BpegHOCTH
MarHeTHOT M0Jba IOCTOJU MOpacT KoeduiujeHrta Op3uHEe BuOparmoHor noOyhuBama moOMeHyTe
ACHMETPUYHE MOJIC i Y IIMPEM OIICETY PEeIyKOBAaHOT EIEKTPHUYHOT M0Jba y Topehemy ca Apyrum
BUOpAallMOHUM HHMBOMMAa 4YWjU je AeTajbaH mpukaz nmat y paxy (Vojnovic et al.2019). Kpuse
3aBUCHOCTH KoedunujeHTra op3uHe nodyhusama mone (001) cy, 3a mmpu oncer E/N xao u Behy
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BPEIHOCT MarHeTHOT 10Jka, TIapajenne. Bpio je yrneuaT/suBo aa, y nopehemy ca koeduinjeHTuMa
Op3uHe ToOyhuBama APYruxX MOMEHYTUX BUOPAMOHMX HHBOA, MHTEH3UTCTH KPUBA 3aBUCHOCTH
CIIOPO OMajajy ca nmoBehameM MarHeTHOT 1M0Jba U TO y IIUPEM OIICETY PEAYKOBAHOT €IIEKTPHYHOT

I10Jba.
% ) |
x |
S 20] [ [y B/N (Hx)
< 15 /4 —u—0Hx
[
144 —e— 1000Hx
LIk FET —a—2000Hx
0-5‘_ o‘,' —v—3000Hx
0-0"‘/Av T T T T T T T
0 200 400 600 800 1000
E/N(Td)

Cnuka 6.17 Koedunmjent Op3une BuOparpoHor nodyhusama acumerpuano ucrexyhe moze (001)
y 3aBUCHOCTH O] PEAYKOBaHOT ejeKTpruHor moJska. (Vojnovic¢ et al.2019)

HctpaxuBanu koepuiujeHT BuOpanuoHor noOyhusamwa moze (001) Bpio je 3Havajan
Oynyhu na je moMeHyTa acCUMETpUYHO MCTeXyha MoJa eceHIMjajHa 3a BUOPAIIMOHO MOoOyhHBame
CO; ™mornekyna, y Tmorjieny HEroBor audepeHiypama (Aucouujanuje) M KOHBEp3Hje, Kao

eHepreTcku HajeukacHujer npoieca. (Vojnovic et al.2019)
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6.3 Pe3yaraTtu 100MjeHr CEMUKBAHTHOM CUMYJIAIMjOM UHTEPaKIIUje

6.3.1 bpoj jona Hacraqux y MoOAeJIHPAHOj NJa3MU MeToaoM ,YecTuua y
hesnju“

Nmajyhu y Buay pesynrare pgoOujeHe Yy TMNPETXOJHUM TMOrJaBjbUMa y MOTJeny
KoeduirjeHaTa Op3uHE jOHU3AIH]je, OMHEe MUJIMH/IpA 3alpeMuHe V Koja oAarosapa oapeheHoM memy
KAaTOAHOT MaJia MOTEHIIMjaja, a 3aTUM KOHIIEHTpalUje eJEeKTpOHa KOjU HAacTaHy y MOJAEIUPAHO]
IUTa3MHM, JI0JIa3d C€ 10 BpJO OWTHOr TOJAaTKa 3a HCTPAXHBAWkE Y OKBHUPY OBE JOKTOPCKE
Juceprainyje, a To je Opoj joHa KOju HacTaHe Yy jeAMHUIIN 3alpeMuHe npukaroane odiactu. Taj Opoj
jOHa Jenyje y jeMHUIM BpeMeHa Ha MOBPIIMHY LETYI03HOT Y30pKa Jajyhu Kao pe3yiTar MpeKu
olpeheHNX MHTEp W MHTpPa MOJIEKYJICKMX XEeMHUJCKHX Be3a. Y Tabenu 6.10 Hamasu ce HyMepUUKd
MPUKAa3 HEOMXOJHUX BEJIMYMHA 33 MpOopadyH Opoja joHA KOjH HACTAIH y MOJCIHMPAHO] IUTa3MHU
,0OMOapyjy* 1IeNyJI03HU y30paK.

TaGena 6.10 Bpoj joHa koju HacTanu y rasmMu 0omOapyjy HOBPIIMHY LETYI03HOT Y30pKa YHETOT
y MPOCTOP MHIAYKOBAHE ILIa3Me.

Koepuuujenr Broj jona mo
. Op3uHe . Konnenrpanuja MOBPIIMHHU
PenykoBano jonmsauuye V uunaunapa €JIEKTPOHA Y L
ycpeameH 1o HHJIAHIPUYHE
eJIEeKTPUYHO NMOJyNpPeYHNKA  peajn30BAHOM
HO/e MOJIyNIePHOTY Ar LACHOM KOMope
) OCIIJIOBaKa (*10'4m3) NpaKbemy peakTopay
eJIeKTPUYHOT (*1016 m.3) jenuHuIH
nojba BpeMeHa
(*10° cm®/s) (*10%°s™)
355 0,275 0,64 4,38 0,12
453 0,555 0,99 4,36 0,39
531 0,840 1,00 4,36 0,59
691 1,600 1,02 4,36 1,14
717 1,695 1,23 4,35 1,49

Tabena 6.11 bpoj joHa koju y BpeMEHCKOM HHTepBany o 10 MuUHyTa aenyje Ha TpeTupajyhu
IEITYJI03HH Y30PaK.

Broj jona mo Broj jona mo
MOBPIIVNHHA MOBPIIVNHHA
Pe):[yKOBaHO KaToJae KaToae
eeKTPHYHO MUJIMHAPUYHE HUJIUHIPUYHE
HoJbe KoMope KOMope
(Td) peakTopay peakTopay
jeauHuIH HHTEPBaJIy
BpeMeHa aeaoBama 600 s
355 0,12 7,2
453 0,39 23,4
531 0,59 354
691 1,14 68,4
717 1,49 89,4
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VY tabenu 6.11 npukazaHe cy HyMepHuyKe BPEJHOCTH Opoja joHa KOjU HACTaHY Yy jeAUHUIH
BpPEMEHA, a 3aTUM Yy WHTEPBaJy TpETHpama LENYJ03HHX y30paka IUIa3MOM JeNyjy Ha HUXOBY
nospimny. Hymepuuke BpegHoctu nate y rabenama 6.10 u 6.11 npukasane cy 3a HaBe/IeHE YCIOBE
y TOTJeqy JeloBama PEAyKOBAHOT ENEeKTpUYHOr moJba. [IpuMemeno excrepHo RF Hamajame
KapakTepuiny edexktuBHe BpenHocTd HamoHa 849 V, 919 V, 990 V, 1132 V u 1238 V,
PECIIEKTHBHO.

[Tpumehyjemo na je Opoj eneKTpoHa KOjU HACTaHE Yy MOJCIMPAHO] IUIa3MU MPHUOIMKHO
KOHCTaHTaH y TOKY BPEMEHCKOI HHTepBasia y koM nenyje RF racuo npaxmeme. briar tpenn pacra
npumehyje ce Ko koeduurjeHTa Op3uHe jOHU3aIHje ca TOPACTOM PEIYKOBAHOT €JIEKTPUYHOT M0Jba
Kao M KOJ IWIMHIPUYHE 3arnpeMuHe aena npukaroane obmactu RF mmasme. Ilpumehen mopact
MMOMEHYTUX BPEIHOCTH je OYCKMBaH C 003upoM Ha Behy eHeprujy Kojy eJIeKTpOHU A00Hjajy o
eKCTEPHOT eJICKTPUYHOT I10Jba IITO PE3YINITYyje MHTEH3UBHUjUM CyIApHHUM IPOIECUMA jOHH3AIH]E.
Camum THM U Opoj AOCHENUX jOHA, y jeIMHHUIM BpEMEHA, Ha MOBPIIMHY IJIa3MOM TpeTupajyher
LeNTYJI03HOT y30pKa, MOCTAaBJFHOT Yy IUTa3Mu u3Mely enektpona, pacTe ca mopacToM EKCTEPHOT
areHca y BHJy BPEMCHCKH 3aBUCHOT €JICKTPHUYHOT T10Jba.

6.3.2 Moaenupame PpacKugamba XeMHjCKHX Be3a MOJeKyJa  Iej1yJo3e
CEMHKBAHTHOM CHMYJANMjOM HHTEPaKUHje ca AaHAJIU30M J00MjeHHX
noaaTraka

Ousznuku npekua oapeheHnxX XeMHjCKMX Be3a IMOHABJbajyhUX IETYIO3HHX CTPYKTypa
MOJICTIUPAH j€é CEMUKBAaHTHOM CHMYJIAI[MjOM MHTEPAKIIN]jC YUjU j€ JeTaJbaH MPUKA3 AT Y TOIJIABJbY
Opoj 5 oBe OKTOpPCKe aucepTrammje. YHyrap Mosiekyina D-riykoze moBesanux [ — 1,4
TJIMKO3HWIHOM BE30M Y JIaHAI[ TIOJMcaxapuia Hajla3e ce XEeMHjCKEe Be3e YMjH C€ MPEKHJ MOJCIHpa.
Haume, momenyre melyaromcke Bese Ha3HaueHe cy Ha ciunu 6.16: C-H, C-O, C-OH, O-H, O-H
(xubpun).

H
H
N, 7 | e
C = 1 HO C
| .2
H— C —OH H —C —OH
R | 3.
-2 b
HO — € — H HO_C|_H4
| ..... 3. CA ............
H — C — OH H—C —OH
| Y2 . 5
“o
H — C —OH c
| Ts, | 6.
e
CH,OH CH,0OH
\
6.

Cnuka 6.18. [llemarcku npukas xemujckux Be3a D-riykose (5-D raykomnupanosa) gat duiepoBom
MPOjeKIIMOHOM (HOPMYIIOM
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n

Cnuka 6.19 [llemarcku npukas xemujckux Be3a D-riykose (f-D riaykonupanosa) nat XoBapToB-oM
dbopmynom

Takohe, mpukas meljyaTOMCKHX XEMHjCKHX Be3a WIyCTpyje ciuka 6.17 mpeacraBbeHa
XoBapToB-oM (HOPMYJIOM Y By TJIYKOIIMPAHO3HOT IpcTeHa. /[Ba TakBa nmpcreHa mosezana § — 1,4
TJIMKO3UIHOM BE30M YHHE 11E100M03Y, MOHaBIbajyily CTPYKTYpY MOJIHMCAXapUIHOT JaHIa IeTyI03e.
Bubpanmja maror riiyko3uIHOT MPCTEHA Jara je Y HapeJaHHM Tabenama U jgoraha ce mpu cBakoM
BPEMEHCKOM KOpaKy TpopadyHa JiejioBama neptypOyjyher mosba jona. Beza O-H o3nauena kao
,XUOpPHI“, y TEKCTy M y HapeJHUM TaberaMma, MpefcTaB/ba OOYHE XHUIPOKCUIIHE Tpyma Koje ce
MyTeM BOJIOHUYHE Be3e MOBE3Y]y ca MapajieHUM MOJIMCaXapuIHUM JaHIIIMAa.

TaGena 6.12 Bpoj packuHyTHUX Be3a MOJIEKYJNa IETYI03HUX y30paKa U3pakeHUX (CTaTUCTUYKH) MO
jemHoM wmopenupanoMm nenyjyhem jony y RF racHom mnpaxmemy 3a €QEeKTHBHE BpPEIHOCTH
€JIEKTPUYHOT 110Jba.

Mouaexyan / 849 919 990 1132 1238
Ectr (V)
C-H 0,360 0,425 0,418 0,430 0,441
C-O 0,021 0,028 0,246 0,035 0,041
C-OH 0,016 0,071 0,141 0,237 0,389
C-C 0,073 0,080 0,075 0,083 0,125
O-H 0,048 0,068 0,063 0,055 0,060
O-H 0,158 0,178 0,204 0,225 0,266
(xudpua)
BUOpanuja 297141 31910,9 34 468,1 391122 42 550,7

Kako O6u pesyntatu nOoOMjeHM y EKCIEPUMEHTAIHOM JIelTy OBE JIOKTOPCKE aucepranuje Owin
YIOPEIJbUBH Ca pe3yiTaTuMa JI0OMj€HHM CEMHUKBAaHTHOM CHMYJAlMjOM HUHTEpPaKlMje YCIOBU
TpEeTUpamba MOPajy OUTH jeTHAKH.

Y TOM morieny, TpeTupame y30pKa HM3padyyHaTo je y moryieay Opoja joHa KOjU Yy ONTHMAaTHOM
BPEMEHCKOM WHTEepBaly y Tpajamy ox 600 cekynmu (10 MuHyTa) TpeTHpa IEIYI03HY MOBPIIUHY
uMajyhu y BUIy CTaTHCTHYKE TOJATKE KOje Kao M3ja3 Jjaje CEMUKBAHTHA CUMYJIAIfja HHTEPAKIIN]e
T10 jeTHOM JOHY UH]j€ C€ KPETame U JICIOBakE MOJIEIHpa.
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Bbpoj packuHYTHX MHTEp M MHTPa MOJEKYJICKUX XEMH]CKHX Be3a IeNyJI03HOT y30pKa KOjH Yy
HaBEJICHOM WHTEPBAIy TPETHUpama ydecTByje y ,,00MOapaoBamy™ HEroBe MOBPIIMHE IaT je Y
tabenu 6.13 3a cBaky HaBeJeHY €()EeKTUBHY BPEIHOCT €JIEKTPHYHOr MoJba. PacT Opoja packMHYTHX
XEMHUJCKMX Be3a je ouekuBaH Oyayhw na Behu HWHTEH3UTET €(EKTHUBHOT EJIEKTPUYHOT I0Jba
IUPEKTHO yTWYE Ha MopacT KoeduIirjeHTa Op3uHE jOHM3alMje a caMUM THM U Ha Opoj joHa y
JEIMHUIM BPEMEHCKOT HHTEPBaa IIa3Ma TPEeTHPaba.

Paznuka u3mel)y Hymepuukux BpeAHOCTH Opoja pacKMHYTHX XEMH)jCKHMX B€3a HaBEICHUX
MoOJIeKyJia y Tabenu 6.13 Jeku y YMEBCHUIM O HHUXOBO] I0jeIMHAYHO] 3aCTYIJBEHOCTH 10
CTPYKTYpH IIeys103¢ (IBe riyKomnupaHnose nosesane 5 — 1,4 IIIMKO3UIHOM, alleTATHOM, BE30M).

Tabema 6.13 bpoj packuHyTHX Be3a MOJEKyJa IETyJ03HUX y30paka y MHTepBally Tpetupama 10
munyTa (600 S) M3pakeH cTaTUCTHUKH MO Opojy Hactanmx joHa y RF racHoM mpaxmemy 3a

HaBCICHEC e(l)CKTI/IBHC BPCAHOCTU CICKTPHUYHOI I10JbA.

Moaexyiu /

B (V 849 919 990 1132 1238
€
C-H 2,59%10% 9,95%10% 14,80*10% 29.41*10% 39,4*10%
C-0 0,49*10% 0,99*10% 1,77*10% 2,39*10% 3,67*10%
C-OH 1,32*10% 5,90%10% 11,75*10% 19,82*10%  34,78*10%
Cc-C 0,53*10% 1,87*10% 2,66%10% 5,68*10% 11,18*10%
O-H 0,35*10% 1,59*10% 2,23*10% 3,76*10% 5,36*10%
(Xp%'pHM) 1,14*10% 4,15%10% 7.23%10% 15,36*1020  23,78*10%

VYKONIHMKO CTaTHCTHYKE TOJIaTKe O MPEKUIYy XEMHUJCKHX Be3a Jartux y tabenmm 6.13 cariemamo ca
Ipyre Tayke TIJeAUIITa y TOIVIeqy MPOIEHTyalHor Opoja packugama mocrojehux Beza y
TPETHPAHOM TIICNYJIO3HOM y30pKy (mamup ¢opmata A4 u mace 5g) no0ujajy cy mojamm
IpeJcTaBJbeHH y Tabenu 6.14.

TaGena 6.14 [IporneHar pacKHHYTHX Be3a MOJIEKYJIa LENYJI03HUX y30paka (manupa) u3paxeHux Mo
aHcaMOJTy CUMYJIHpaHuX joHa nooujeHux y RF racHoMm mpaxmemny.

Moaekyan / 849 919 990 1132 1238
Eetr (V)
C-H 1,98 % 7,61 % 11,31 % 22,48 % 30,11%
C-O 1,31 % 2,65 % 4,73 % 6,39 % 8,87%
C-OH 1,42 % 6,32 % 12,57 % 21,20 % 37,19%
C-C 0,57 % 2,00 % 2,84 % 6,07 % 11,96%
O-H 0,37 % 1,70 % 2,39 % 4,02 % 5,73%
O-H 1,01 % 3,70 % 6,44 % 13,69 % 21,19%
(xudpua)

Hajsehu mporeHar packMHYTHX XEMHjCKHMX Be3a JielllaBa C€ NpHU JeJOBamy EKCTEPHOT
€JIEKTPUYHOT 1oJba epekTuBHe BpenHoctu 1238 V. Takohe, Hajsehu nponenar npumehyje ce Koz
packunama Be3a nusmehy OH u aroma yrjbeHHKa a 3aTUM BOJOHHYHMX Be3a XUIPOKCHUIIHMUX Ipyna
KOj€ YYECTBY]y Yy Be3WBamy NoJuMepHuUx iaHama. Ocraje XeMHjCKe Be3e Oejieke MpoIleHaT
packuiama KOji pacTe ca MopacTOM HUXOBE 3aCTYIJbEHOCTH Y CTPYKTYPH LIENyJI03€ — LEeT00H03H.
C TuM y Be3U TpeH] OmNajJama MPOILEHTa MOJAEIUPAHOI pacKUIama XEMUJCKHX Be3a IpecTaBlba
omanajyhu au3: C-OH, O-H (xubpun), C-H, C-C, C-O, O-H, peciektuHO.
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Tabena 6.15 bpoj BuOpammja TIYKONMUPAHO3HOT TMPCTEHA IIENYIO3HUX CTPYKTypa YHje Cy
BPEIIHOCTH JaTe MPH JEJIOBakhy CKCTEPHOT SIEKTPUYHOT M0Jba HABEICHUX €()EKTUBHUX BPEIHOCTH
y Tpajamky UHTEpBAJIa TPETUPama HETylI03HoT y30pka (10 Munyta).

Bpoj Buépanmja npcrena

849 128 364 912*10%
919 448 029 036*10*
990 732 102 444*10%*

1132 1605 164 688*10%

1238 2 282 419 548*10%

BH6paqua TIIYKOIMUPAHO3HOT MPCTCHA pacTe Ca IMOpacToOM e(l)eKTI/IBHe BPCAHOCTHU HAIIOHA

Hanajama. [loMenyTa BuOparuja 100HjeHa je CHMYJIallijoM 32 BpEMEHCKH WHTEPBAJ JeJIOBamka jOH-
JTUTION WHTEPaKIHje.
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7/ ExcnepuMeHTaJIHA BepupuKanMja MoJeTUPakba HHTEPAKINje
IUIa3Me M MOBPLIMHE HEeJIYJ03HUX MaTepujaja

7.1 UuTepaxkumje mesyao3nux marepujaia ca CO;, mnazmama y RF
kanauuTuBHO cripernyTom (CCP) mia3ma peakropy

VY peanu3zaiuju eKCIiepuMEeHTa OBE Te3€, Kao LETyJI03HU Y30paK, YIIOTPeOJbEH je manup Koju
je TOABPTHYT TPETHpAly y YCIOBUMA pauo (PPEKBEHTHE IIa3M€ HHIyKOBaHE y KamallUTHBHO
kymioBaHoMm (CCP) mmasma peakropy ucnymwenuM CO; pagaum racoMm. OpekBeHIMja Hamajama
€JIEKTPO/Ia TIPU pealin3aliju eKkcrepuMenTa u3nocwia je 13.56 MHz ok je orcer cHare Hamajama
€JIEKTPOJIa, TIPU TpeTUupamy y3opaka, 6uo y uurepBany ox 20 W go 100 W. Cumynrano ca
WHIYKOBalbeM I1a3Me Moryhe je M3BPIIMTU U HEHY AHJarHOCTHKY y3 MOMONh METOoJe ONTHYKE
emucuone crnekrpockonuje (OES) npahemem pagHuX yclioBa TOKOM TpeTHpama y3opaka (BpcTa U
Maca raca, THI W CHara Harajama eJeKTpoJa, PeIyKOBaHO ENEeKTPUYHO MoJbe UTH). Mehytum, y
crydajy CO, mna3Me, Kajga ce Kao pagHu rac KOpUCTH yribeH-nuokcua, OES nujarHoctrka Hema
cBpxy jep CO; He ancopOyje 3paderme Yy BUABUBOM U OJIMCKO UHPPALPBEHOM CIIEKTPY.

KamanutuBHO criperHyTH (KYIUIOBaHH) TUIa3Ma peakTop Hajla3u Ce y HWIMHIPUYIHO] KOMOPH
(u3pahena on Hephajyher uenuka 304) unja je gyxuna 400 mm a npeunuk ocHose (6aze) 100 mm.
VY cpemuimeM ey KOMOpe Halla3d ce eNeKTpoaa on 0akpa, mMpeyHruKa 6 mm, Ha KOjy c€ JOBOAU
RF nanajame BHCOKOHANOHCKOT paauopekBeHTHOr reHeparopa. Kako je IeHTpanHa elekTpoia
noBe3ana ca RF nmamajamem ¢peksennuje 13.56 MHz cnospamma crpana KoMope ToBe3aHa je ca
y3emibetbeM (Pavlovi¢ et al.2016). Paguu rac miasme je yrmen-guokcun (COz). YV xomopy
peakTopa paHu Trac CTHXKEe ToMOhy BaKyyMCKOT CHCTeMa a IPOTOK € KOHTPOJIHIIE KOHTpOJIepuMa
MaceHOr MpoToKa. 3a morpede ekcrepuMeHTa nmputucak U nporok CO; raca y KoMopu OMIH cy
koHcTaHTHH U u3Hocwi ¢y 0.5 Torr-a u 2 sccm, pecnektuBHo. CHara (RF) nHanajama nenrpanHe
eJIEKTPO/Ie TOKOM H3Bolema ekcriepuMenTa Ouia je y unrepnainy oa 20 W no 100 W ca kopakom oz
20 W. Hakon wunHnykoBama RF mpaxmema y KoMopu U crabuwiM3anyje MPUMEHEHHX
eKCIIepUMEHTAIHUX yclioBa Mia3me (mpoTok u mputhcak CO; raca, cHara Hamajamba LIEHTpalTHe
eJIEKTPO/Ie) Kpo3 mocedban oTBop y RF masMy mocraBibaHu Cy y30pIM O Manupa, jeaH mo jeaaH.
CBaku y30pak TpeTHpaH y BpEMEHCKOM MHTEepBaly Tpajama 10 MuHyTa.

Ca cynpoTHe cTpaHe KOMOpe, Y OJJHOCY Ha OTBOP 3a YHOIIIEHE y30paka y Ijaa3my, Takohe ce
HaJIa3d OTBOP OJJHOCHO KBapILIHU MPO30p KOjU CIY)KU 32 ONTHUKY aHAJIM3Y paJHUX yCJOBa IJla3Me
Kajza je To Moryhe usBectu ¢ 003MpoM Ha CIIeKTap 3payerma pajaHor raca. Ha ciuuum 7.1 Hanasu ce
ckuila RF xamanuTUBHO KYIUIOBAHOI IUIa3Ma peakTopa ca BHCOKOHamoHckuM RF reneparopom
Hamajama (ppexBennuje 13.56 MHz). IloctaBka ykjbydyje ¥ ONTHYKH €MUCHOHH CIIEKTPOCKOIIOM
KOJH j€ TeHepaJHO Moryhe KOpPHCTHTH 3a HjarHOCTHKY IIa3Me TOKOM H3BOhema eKCIepUMEHTa
KaJa pagHu yCJIOBH OJHOCHO M300p paJHOr raca IjasMme TO J03BOJbaBajy. Y ciy4ajy u3Bolema
eKCTIEpUMEHTa TPEeTHpama Menylo3HuX Mareprjana CO; mia3Mama ONTHYKA AUjarHOCTHKA TUTa3Me
HUje 3HayajHa Oyayhum na 3paueme THBHABOT Hpaxmema CO; minasmMu He mpumnaga oo6iaacTu
BUJIJBHBOT JIEJIa CIIEKTPA €IEKTPOMArHeTHOT 3pavyeha.
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Paguu rac
VI beH Au
OKCHJ V7Ia3H ¥
cHCTeM
KOHTpPOJIHCaH
MaCeHHM

KOHTPOJIEpHMa

Bakvym nymma

\ —

= 1356 MHz VY30pak Koju ce TpeTrpa
CO; mmazmoM

Crnuka 7.1 Illema ekciepumeHTanHe noctaBke RF kamanuTHBHO KYIUIOBaHU IIa3Ma peakTop ca
TeHepaTopoM Hamajama ¢ppekseriyje 13.56 MHz

102



I'maBHa komopa miazma
peakTopa

" R e vy

S 111

FRARS e

"."':!»

IIpo3op 3a yHOLIEHE
y30pKa 3a TPETHPaHE

Cnuxka 7.2. EkciepuMeHTalTHA TIOCTaBKA Y JIabopamopuju 3a OujacHoCmuKy u KOHmMpOoLy niasme
Ouznukor @akynTera kopuitheHa 3a moTpede peaau3alyje eKCrepuMeHTa oBe Teze. biok mema
eKCTIEpUMEHTAJTHE TTOCTaBKe J1aTa je Ha ciuiu 7.1.

Tpetupame 1enya03HUX y30paka (mamupa) y THmaBOM mpaxmeny CO; mIasMu HIyCTpyje
ciuka 7.3.
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Cmuka 7.3. Tpetupame 11ey103HUX y30paka (rmanupa) y RF mina3zma peaktopy MHIyKOBaHUM
THUHABUM TTPAKHCHEM

7.2 FTIR exciepyMeHTAJHA AHAJIHA3A Y30paKa MeJTyJ03HUX
MaTepujaja (manupa) npe u HaKoH Tpetupama CO, niazmama

3a XeMHjCKy aHaJlu3y cacTaBa TPETHpaHMX LIETYJIO3HUX MaTepHjaja oj mamnupa KopuirheHa je
dypujeoBa Tpanchopmamnrona nHppanpBeHa crekTpockomnuja. [lomeHyTa MeToma je aHaaTuTHIKa
(KBAINTAaTUBHA) U KOPHCTU C€ Yy LUJbY HJAEHTH(PHKanMje (YHKIMOHATHUX Tpyna NMPUCYTHUX Y
OpraHCKHM (M HEOpraHCKuM) jenumemnMa. Kao n3ma3 nobuja ce FTIR crekrap koju mpeacraBiba
aricoprnuyjy (wim TpaHcmucujy) unppaupseHor (IR) 3padema enekTpomMarHeTHOT CIEKTpa Ha
onpeheHnM TalacHUM Jy>KHWHaMa. YCJIOB 3a TO0jaBy CHEKTPATHUX TIHKOBAa J€CTE€ jeaHaKa
(bpekBeHrja ynajHoT 3payemha U GPEeKBEHIIM]ja OCIIIIOBakba MOJIEKYJIa HCITUTHBAHOT y30pKa.

3a aHanmuM3y IETYJI03HUX y30paKa y OBOj €KCIIepUMEHTAIHO] Bepudukanuju kopumihen je FTIR
cnekrpomerap Mapke Shimadzu IRAfnity-1s y mony ATP y JlaGoparopuju 3a ¢usuky
KOHJICH30BaHOT cTama U (pu3nky marepujana Ha OusmukoM dakynrery YHusepsutera y beorpany
(cnuka 7.4).

104



CHumama LeNyJI0O3HUX y30paka BpIICHA Cy Ha COOHOj TeMIlepaTypH y HMHTEpBaly TallaCHUX
ayxuHa ox 600 mgo 4000 cm™ (40 ckenoBa). KopumrheHu manupHU y30pHH y E€KCHEPUMEHTY
canmanu cy FTIR metonom npe u HakoH Tpetupama y RF nnaykoBanoj miasmu. I'paduuxu npukas
FTIR crekTapa kao u XeMHjcKa aHajIu3a MOBPIIMHE CHUMJbeHHX y3opaka FTIR Meromom mara je y
cienehum normaespuma. Jlerassan onuc FTIR metone u nmpunmnun pana FTIR cnekrpockona nat je
y OKBHpY IOTJIaBJba Opoj 1 OBe TOKTOPCKE qUCEpTaIHje.

Cnuka 7.4 FTIR cnekrpometap mapke Shimadzu IRAfnity-1s y mogy ATR (mpeysero u3
Marinkovi¢ 2022)

7.2.1 Tlanup Kao meJyJI03HH MaTepPHjaj

[Tarmup ce y Hajehoj mepu noOmja of OMIBHUX IENYJIO3HHWX BIIAKaHA a BPJIO PETKO O]
BJIaKaHa CHHTETMYKOI WJIM MHHEPATHOI MOpeKia. 3amnpaBo Yy MPOU3BOAIGU IMamupa KOPHUCTH ce
TaKko3BaHa TEXHWYKA IENTyJI03a YMjH cacTaB unHEe y Behoj Mepu uucTa 1emysio3a, 3aTUM Mamba Wi
Beha KOMMYMHA JIUTHUHA W XEMHIIETYyl103¢ Kao M CMOjJa M BOCaK MamUM KOJMYHMHAMA.
XeMHuIIenyno3a je o]l BeoMa BEIMKOT 3Hadaja y MPOW3BOJM Manupa Oyayhu ma om me 3aBHUCH
IEroBa 4Bpcroha jep MUPEKTHO yTHUYe Ha IOBE3UBamk-E€ BiIakaHa. Takole JNUTHUH je y IpBETY
npucytaH y Behoj KOIWYMHM a KOJ MPOU3BO/AIE Nanupa HEOXOAHO je YKIOHUTH ra jep clipedaBa
OyOpeme BllakaHa a CaMHM THM W HbHUXOBO TOBE3WBamke. Y 3aBHCHOCTH OJI KOJHYUHE TPHUCYTHOT
JMTHHUHA LIETyJI03a MOKe OUTH TBpJa, HOpManHa u MekaHa. (Pozar 1987)

JleTasban omuc XeMHjcKe U MOPQOJIONIKE CTPYKType IeTysi03e¢ Kao Bojeher KOHCTUTYEHTa
LEeJYI03HUX MaTepujaja JatT je y IorjiaBby Op 3 oBe JOKTOPCKE AHcepTalyje.

Kao y3opak onm menmymo3HHX MaTepHjaia MOTY c€ Takol)e KOPHCTHTH W MaTepujalid O]
MPUPOJHMX LETYIO3HUX BIaKaHa Kao LITO Cy MaMyK, JIaH, KOHOIJbA, JyTa U IPYTH.
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7.2.2 Pa3ynTaTH eKCepUMEHTAJTHOT Mepema

Oncer tanacHux ayxuHa FTIR ananuse nenyno3Hux y3opaka (Ipe M HAaKOH TpeTHpama
mia3mMoM) je ox 600 em? o 4000 cm™. O6macr IR 3padema EJIEKTPOMArHeTHOT CIEKTpa
aIpOKCHUMATUBHO MOYKEMO TOCTUTH Ha J[Ba OWTHA Jena:

e OGuacr (yHKIHOHATHEX Tpyma (4000-1000 cm™)
e Peruwon otucka npcra (enri. Finger print) (< 1000 cm'l)

IR enepruja amncopmuuje oaroapa cneunGUIHUM MojaMa OCIHJIOBama BUILE IPpyla aToMa
OJTHOCHO T€HEepallHO KOMOHMHAIlMjaMa BUXOBOT KpeTama. HanMe, MMKOBH Ha TpapUyuKOM IpUKa3y
Ha ciaukama 7.5 u 7.6 jaBipajy ce Ha onxpeheHMM TamacHMM Ay)XMHaMa Ha KojuMma (hpeKBEHIIM]ja
ynagHor IR 3padema oxaroapa ¢pekBeHIHjU BuOpanuja (QyHKIuoHaTHMX rpyna. Jlakie, Ha
onroeapajyhum ¢pekBeHIIMjaMa J0Ja3u J0 alcopIIfje SHEepPruje OAHOCHO BHOpaIfje MOJCeKyJa
IITO 32 MOCJeIUIly uMa nojaBy Tpaka (mukoBa) y FTIR cnektpy. @u3nuku ce HAaUMHKU OCIUIIOBAabA
(Mozie) omumcHjy Kao McTe3ame (eHII. ,,stretching®), caBujame (enri. ,,bending®), sbysbame (SHII.
,rocking“), maxame (eHrm. ,wagging“), ysujame (eHrm. ,twisting). ¥V cuummbenum FTIR
CIIEKTpUMa jaBJbajy ce BUOpalMOHe MOJIE HCTe3ama U caBHjama (,,stretching“n ,,bending*).

Ca craHOBWMIIITA TIEITYJI03€ Haj3HAYAJHUJHU OTICE3H CY:

e ox 3700 cm™ mo 3000 cm™ (permon nedopmanmonnx BuGpaumja HCTe3ama
BOJIOHUYHE Be3e QpyHKIoHanHe rpymne O-H u ankana C-H )

e 011420 cm™ go 1430 cm™ (KpucTasHa CTPYKTypa LETyI03€)

e 0711400 cm™ 0 900 cm™ ( “finger print” peruom)

e 01900 cm™ 10 890 cm™ (amopduu perron nemynose) (Viola et al.)

Ha cnukama 7.6 u 7.7 namaze ce FTIR cmnekTpu mamupHuX y3opaka Ipe U HaKOH
Tpetutupama CO; mIa3MoM y yciioBUMa paaro(GpeKBEeHTHOT Hallajamka, peCIEKTUBHO.

Mornekyn ancopOyje IR 3padewme ykomuko je ¢pekBeHuuja IR 3padema jeaHaka
cnenupuuHoj GpeKBEHIMjU BUOpallije HEroBUX yHyTpalllbux, MelyaroMckux Be3a. Tana nonasu
70 eKCIUTallMje W3 HIDKEr y BHILIE BUOpAIMOHO CTame Koje je mpaheHo HariuMm noBehameMm
aruTUTy/Ie BUOpaIyje Koje ce Ha ciaukama 7.6 u 7.7 MOTy MIPUMETUTH Y BHLy THKOBA.
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Cnuka 7.5. AlpokcuMaTHBaH IpUKa3 BUOPAIMOHUX MOJIa KapaKTepUCTUYHUX Be3a y oJpeheHum
oOnactuma TanacHux nyxusa IR cnexrpa

7.2.2.1 FTIR ananusza uyenynoznoz y3opka (nanupa) npe mpemuparsa niazmom

Ha covmm 7.6 Hamasu ce rpaduyky nmpukas HHPPAIPBEHOT CIIEKTpa Manupa mpe TpeTupama
IU1a3Ma-jOHMMa HacTalluX y MpukaroaHoj oomactu CO; maa3mu.

TanacHe nyXWHE KOje OJIroBapajy Tpakama HMH(PAIPBEHOT CIEKTpa mnamnupa (TMMKOBHMA)
Hajase ce y Tabenu 7.1 3ajeqiHO ca AeTabuMa o BHOpalujamMa MoJieKyra (BUOpaIl[MOHUM MojiamMa) Ha
KOje ce OJHOCe.

Cewm nenyinose, Koja je TJIaBHU KOHCTUTYEHT Yy Tpahul ynoTpeOJbeHUX IENyI03HUX y30pakKa,
y XE€MHJCKO] CTPYKTYpH HamnMpa Hajla3d ce U XEMHUIeNyJ03a, JUTHUH KOJU Ce MOTY BHUJETH Ha
cnukama caumibeHnx FTIR cnekrapa.

Anamuzom caumibeHux FTIR cnekrapa npumehyje ce na je 3a nymeme nanupa KopuiiheHn
CaCOg, kao jeman ox Hajuenthe KopUITheHUX IMyHHUIIA TTATUPa 3aXBasbyjyhul HUXKO] TPXKUIITHO] TICHH,
JTOCTYITHOCTH U CBOjCTBeHUM Kapakrepuctukama. (Vahur et al. 2019)
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Cnuka 7.6. McniuTuBame XeMHjCKOT cacTaBa Leiyio3Hor y3opka FTIR meronom mpe Tpetupama y
CO; mna3mu ca Ha3HAYCHUM MOJICKYJIMMa IeNTyJI03HUX CTPYKTypa 1aThuM y tadbenu 7.1.

7.2.2.2 FTIR ananusza yenynosznoz y3opka (nanupa) nakon mpemuparwa CO, naazmama

Tperupame y3opaka of uenysiose (manup) usBpiieHo je y RF xamanuTHBHO KyIIOBaHOM
PEaKTOpy y Pa3InUUTUM PEKUMHUMA TaCHOT MPaKibEmha. Y30pIH Cy TPETUPAHU y OICETy CHAre of
20 W 1o 100 W Ha HauvH OMMCcaH y MOYETHOM JIey MOTJIaBjba O €KCIIEPUMEHTAIHO] BepuduKaluju
MOJIeJIUpama OBe JJOKTOpcKe nucepranuje. Ha coumm 7.7 gat je rpaduuku nmpukas aHalu3e Xemuje
MOBpIIMHE TpeTUpaHux Mmarepujaia aodujene mepeweM FTIR meromom. O3HaueHe cy TajacHe
Oy’UHE Ha Kojuma ce jgoraha Tpancmucuja ymagHor IR 3padema OJHOCHO TajacHe AYXKHHE
JIeTeKTOBaHUX BUOpalja monekyna. [lopea cBake HaBeleHe TaJlacHE TY)KHHE O3HAUEH j€ MOJIEKYJ
4ijo] MOOM BUOpaluje oAroBapa MOMEHyTa TajacHa AyXuHa. Takohe, Oojama cy obenexeHH
CIIEKTpH J100WjeHH 3a pa3IMyUTy CHAry M3BOpa Hamajama 4YMjHu Cy JIeTaJbU MPEJCTaB/bEHY Y BUAY
JIereHe Ha caunu 7.7.

Morekyiau 1enyJI03HUX CTPYKTypa KOjU Cy OJ MHTEpeca 3a MCTPAKUBAHE OBE JOKTOPCKE
JTUcepTallje MpuKa3aHu ¢y y Tadenu 7.1 u o0enexeHu cy IpBeHOM 00joM.
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Cnuka 7.7 AHanu3a Xxemuje MOBpIINMHE IJIa3MOM TPETUPAaHUX y30pakKa, IpuKa3aHa Ha ciuuu 7.6,
nojipazymeBa rpaduuku npukas 3aBucHoctu ancopnuuje IR 3pauema o/ TanacHUX AyKHHA U MOXKeE
ce JJaTH Kao 3aBHCHOCT TPAHCMHCH]€ y30pKa O/ TaJlaCHUX AyKuHa criekTpa IR 3pauema.

Hauwme, niiazmom Tpetupan y3opak koju je noaspruyt FTIR ananusu ancopOyje IR 3paueme
Ha ojapeheHUM TalacHUM JyXKHHaAMa KOje€ Cy KapaKTepUCTUUYHE 3a IIeNIYJIO3HU y30pak M Koje he
outu mpenmer aerasbHHUje aHanmuze. Ha cimmum 7.7 rpaduukum cy npukasanu FTIR cmektpu 3a
pasnuuuTe BPEIHOCTH CHare Hamajama enektpose y RF peakrtopy koju mokasyjy Ja ca mopactoMm
CHare mpaxmema Omnajaa arncopniuja a pacre Tpancmucuja IR 3pauema. OIHOCHO KOA MamHX
BPEIHOCTH arCopIIdje Mama je W aluTyna BuOpaiuje mMelyaToMCKux Be3a yHyTap MOJeKyJa.
Beha tpancmucuja IR 3pauema mokasyje Ja je packuJIame XeMHjCKMX Be3a Ha BehUM TallacCHUM
Oy)KUHama BepoBaTHUjU jorahaj y mnopehemy ca MamuUM BpEeIHOCTHMMA TaJacHUX JyXKHHA.
AHanM30M BpEeIHOCTH TpaHCMHUCHje Ha ojpeheHHM TanacHUM JyXXMHaMa Yy Tmopehemy ca
pedepeHTHUM Y30pKOM (NamupoM Mpe IUia3Ma TpeTupama) npumehyje ce Hajehu mnponeHar
TpaHCMHCH]j€ Ha TaJaCHUM JTy>KMHAMa Koje OAroBapajy BHOpalujaMa UHTEp U MHTPA MOJIEKYJICKUX
BojoHnuHNX Be3a OH ¢yaknmonamne rpyne. Takohe ca mpumemenumMm Behmm cHarama RF
npaxmena npumehyje ce mopacT TpaHCMUCH]€ HE3aBUCHO OJ1 OTICera TaJJaCHUX JTyKUHA.

AmnuTyne BUOpaAIMOHMX MOJIa MPUKA3aHUX Ha CIAUIM /.6 MpeicTaBJbeHE Cy TabelapHO y
tabenmu 7.1 ca mojamuma O BUOpPAllMOHMM MOJama, TalacHO] AYXKUHU KOjoj OJroBapa Jara
BHOpaIyja, 3aTUM OJroBapajyhum XeMujcKuM rpymnama u pedepeHiama.
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7.1. Xemujcka aHaM3a MOBPIIKMHE TPETUPaHUX y3opaka y RF miazmu

Tanacna Monaa Xemujcka Onuc xemujcke Pedepenue
AYKUHA BHOpanuje rpyna rpyne u mojae
‘ BuOpanuje
3333,05 Hctesame O-H Ankoxonu (penonmun)  (Popescu et
(BomoHnYHa, (BaJCHIMOHA IPyIIa, al.2011)
KOBQJICHTHA MIOJTUMEPH ) (Hospodarova
Be3a) et al.2018)
3283,86 Hcresame O-H Ankoxonu (¢penonmn)  (Popescu et
(BomonwnuHa, (BaJCHI[MOHA IPyIIa, al.2011)
KOBAJICHTHA MIOJTUMEPH ) (Hospodarova
veza) et al.2018)
2899,05 Hctesame C-H AJkaHH (Popescu et
(monucaxapun) al.2011)
(Hospodarova
Obuact et al.2018)
2894,23 Hcresame C-H AJikaHu (Poleto et al.
LTI T (monmcaxapun) 2011)
rpyna 2350,30 / 0=C=0 Ipucycteo CO, (Rafidah et
al.2021)
2129,45 Hcresame -C=C- AJKUHH (Rafidah et
MOHOCYIICTUTYHCAH! al.2021)
(BasileHIIMOHA
BUIIECTPYKA)
(JIMTHUH)
2019,50 Hcrezame -C=C- Basnennuona rpyna (Rafidah et
(JTurHUH) al.2021)
1635,66 CaBujame H-O-H JHedpomanmona (Poletto et al.
(Bononnyna rpymna 2011)
BE3a) (AncopboBaHa Boja)
Pernon Orucka  1428,31  CumeTpudHO -CH, JHedopmarinona (Cichosz et
npcTa caBHjambe Ha rypma al.2020)
(enra.Finger MIPUMapHOM (Llemymo3a)
print) atomy C-6
(kpucTanHa
obuiacr)
1376,23 Bubparuja R-O-CH; Ankanu (Rafidah et
apOMaTHUYHOT (medopmanona al.2021)
IIPCTEHA U rpyna) (JIuraun)
METOKCHUITHE
rpyre
1317,40 Hctesame C-O KapOonumHa (Rafidah et
jeIMHATIA BaJICHIIMOHA TpyIia al.2021)
CHPHHTHII KOJT KapOOKCHITHUX
MpCTeHA KHCEITNHA
(xapOokcuIaTHH

aHJOH) (JIUTHUH)
1162,13  AcuUMETPUYHO C-O-C Basenunona rpymna (Rafidah et

ucresame f3 (rpyne nemynose u al.2021)
TITUKO3H/THE XEMHIIEITYII03¢)
BE3¢C
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1104,27 Hcrezame MpCTeH Banenuunona rpymna (Cichosz et

npcTeHa y (Iemymno3a) al.2020)
paBHU
1030,00  Hcresame Ha C-O Basienunona rpymna (Cichosz et
[IPUMapHOM al.2020)
atomy C-6
896,92  AcumerpuyHO C-O-C Banenuunona rpymna (Cichosz et
ucresame f3 (Iemymno3a) al.2020)
TJTMKO3HUTHE
Bese,
amopHH
pErroH
871,84 Hcrezame BaH C-H ANKuHU (Kiefer et
paBHH (moctojame CaCO3) al.2018)
712,71 Hcresame C=0 Kap6onatuu anjon  (Hospodarova
(mocrojame CaCO3) et al.2018)
Banenuuona rpyna (Kiefer et
al.2018)
662,05  CaBwujame BaH C-OH Llenymno3a (Rafidah et
paBHH al.2021),
(Hospodarova
et al.2018)
(Fan et
al.2012)

IR cnekrap manupHHX y30paka (LIeTyJ03HUX MaTepujaia) pe U HAaKOH TpeTupama A001jeH
je momohy FTIR MeToze u mokasyje XxeMHjCKH cacTaB Koju he OMTH IpeAMET JeTajbHUje aHaIM3e.
Tanmacue nyxune y Tabenmu 7.1 Ha KojuMma ce JelIaBajy MOJIEKYJCKE BUOpaIlfje TaKCaTUBHO CY
HaBeJ/ieHe Ha ciiefehu HauuH:

e FTIR cnexkTpu pa3nuuuTHX BpcTa JpBeha M HUXOBUX JepUBaTa Cy yciell CIOXKEHOCTH
I0Ie/bCHH Ha JBa CerMeHTa M To: oGmact og 3800 cm™ o 2700 cm™ (BuOparmone moje
ucrezarba OH u CH) u ob6nact ,,Otucka npcra®. Bogonnune Bese OH rpymne npumehene y
HaBEJICHO] 00JIaCTU TaJlaCHUX AYXXWHA Cy MHTEP M WHTPa MOJIEKYJICKE BE3€ Koje ToroheHe
IR 3pauemeM pe3ynTyjy NpOLIMPEHEM CHEKTpajdHe Tpake (MHMKOBAa) M KapaKTepHIy
nenyno3y u muraud. (Popescu et al.2011 );

e Hauwme, o6mact mmely 3600 cm™ u 3200 cm™ ozxroBapa BHGPAIHOHOj MOIM HCTE3ama
xunpokcuine rpyne (-OH) a obmact ox 3000 em™ 10 2800 cm™ oJroBapa BHOPALMOHO]
Mo ucreszama -CH ankana. Ckyn BUOpalimoHUX MoJla BOJOHUYHHX Be3a YHYTap MOJEeKyJa
Kao M u3Melhy MoJeKyina LeNyJlO3HUX CTPYKTypa cMaTpa ce Ja Y3pOKYyjy IIHpeme
amruintyne BuOpanuje (muka) y IR cnextpy. Ca mnoBehamem jaunHe BOJOHHUYHE Be3e
HIMPUHA MTUKA, KOja OJIroBapa IIUPUHH Ty i€ BUOpAIIMOHE MOJIE CTE3aka, CE CMabYje;

e BojoHnuHe Be3e BeoMa Cy 3HayajHE 3a IENYJI03HE MaTepujane Oyayhu ga cy Ha MpBOM
MECTy OATOBOPHE 3a pa3HE KapaKTEPUCTUKE IIeyno3e ma 3atuM u jurauHa. (Poletto et
al.2011). [leraspHuju TpHKa3 TpAaHCMUCH]E 3pauca Kajaa cy y nutamy HaBeaeHe OH rpyme
naT je Ha ciunm 7.8;

e Ha ranacuoj myxuuu 2894,23 cm™ mamasm ce muK KOju OAroBapa BHOPAIMOHOj MOJIH
ucrezamba C-H Bese u oxaroeapa CBUM YIJbOBOJOHHYHUM Be3aMa y TOJHCAaXapUaAnMa.
(Hospodarova et al.2018);
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e Ha ramacuoj xyxunn 2350,30 cm™ jaBiba ce MK KOjU je TOCIEAMIA [OCTOjakha YIIbEH 1K
OKCH/JIa YUME je ¥ TPETHUpPaH Ielya03HH y30pak y RF npaxmemy; (Rafidah et al. 2021)

e [IlukoBu Ha TazacHuM ayxuHama 2129,45 cm™ u 2019,50 cm™ jaBibajy ce kao owrrpuje
Tpake IMITO je MOCIEIUIla MOJIEC CaBHjama apOMAaTHYHOT MPCTEHa JMTHUHA KOju je y Behoj
KOJIMYMHU OCTA0 Y3 IIeNyJI03y HAaKOH eKCTpaxoBama. Takohe mama ammryna BUOpalnoHe
MOJE jaBJba Ce HA TalacHOj XyxuHH 1376,23 cm™ Kkoja moKa3syje IPUCYCTBO JINTHHHA;
(Rafidah et al. 2021)

e [luk y oncery ox 1700 go 1550 cm™ MOKa3yje MPHUCYCTBO arcopOOBaHE BOJIE U OATOBapa
neopmanmoHnM BuOpaljaMa XEMHjCKMX Be3a aToMa yHyTap MoJIeKyja amcopOoBaHe
Boze; (Poletto et al.2011)

e Takohje y obnactu ox 1700 mo 850 cm™ nedopmaurone BUOGpamHOHE MOXE yKasyjy Ha
MIPUCYCTBO 0. LIETyJI03€, JINTHUHA U XeMulenynose. Beh y obmactu ox 1600 mo 900 cm™
npuMehene amIuutyae naegopMaluoHe BHOpAIMOHE MOJE OJIHOCE CE€ Ha IENyJo3y;
(Hospodarova et al.2018)

e Ha 1428,37 cm? jaBJba ce MUK Kao mocieauia aedopMmanroHe BUOpallMOHE MOJE y BUAY
ucTe3ama Ha 6. YIJbeHUKOBOM aromy [3-D-rirykonmpano3e Koju 1Mo MpPOCTOPHOM IOJIOKA]y
oJIroBapa KpucTaJHoM peruony renyiose; (Cichosz et al.2020)

e AcHUMETpPHUYHO UCTe3ame [-TTUKO3UHE Be3e MaHHu]ecTyje ce Ha TanacHoj AyxuHu 1162,13
cm™ wro oxgropapa ¢yHKuMOHANTHMM Tpynama Heyiose u xemuuenyiose; (Rafidah et al.
2021)

e Bubpanuja rnuko3upHor npcreHa [-D rioykonmupaHo3e BHIM Ce Ha TaJlACHO] Iy>KUHH
1104,27 cm™ u jaBmpa ce y Buay ucresama y pasum; (Cichosz et al.2020)

e 3arum Ha TamacHoj nyxuax 1030,00 cm™ xoraba ce medopmaniona BHOPALEOHA MOIA Y
BUJy HCTe3ama Ha 6. yribeHrnKoBoM atomy; (Cichosz et al.2020)

e Jlepopmarmona BuOpanyoHa MO Y BUAY aCHMETPUYHOT HCTE3ama jaBjba ce y aMOp(HHOM
PErHoHy Ienyiose Ha 8 IIMKO31IHO] Besu Ha 896,92 cm™; (Cichosz et al.2020)

e Ha TtanacHoj ayxunu 712,71 jaBiba ce Tpaka koja oxarosapa BuOpauuju Beze C=0 y
kapOboHatHoM aHjoHy. Ilocnemuma je mocTtojama Heuuctohe y mnammpy (kopuurheHoM
y30pKy) 300T HaurHa mberose mpousBome; (Kiefer et al.2018)

e Takohe U3 UcTOr pasznora oAHOCHO nocrojama Heunctohe y Buay CaCOs y ncnutuBaHoM
Y30pKy OJ1 TANMpa jaBjba ce Tpaka Ha TanacHoj ayxuuu 871,84 cm™; (Kiefer et al.2018)

e Marne ammuTyae Kao mocieauiia jaedopmarmone moje (caBHjarbe BaH PaBHU IMPCTEHA)
jaBbajy ce Ha TanacHoj AyxuHE 662,05 cm™ 1 oxrosapa uenyiosw; (Fan et al.2012)

Ha cnukama 7.8 u 7.9 Hanaze ce npuKasud EKCHEPUMEHTAIHO JOOHj€HHX BPEAHOCTH
TpaHCMHUCHj€ IIIa3MOM TpETHpPAaHUX Yy3o0paka. W31BojeHH pe3yiTaTH Mpe[CcTaB/bajy HajBUIIIE
NPOIIEHTE pacKuaama HAa3HAUYCHWX XEMHjCKHX Be3a LENYJO03HHX CTpyKTypa. JloOujeHn momamu y
MOTJIeSly TPOLIEHTYalHe TpaHCMHcCHje, Y mopehemy ca pesyiataruma J0OUjeHUM MOJEIHpambeM
MHTEpaKIMje y MNPEeTXOJHOM IOrJIaBjby, IOKa3yjy cjarambe Kako Ha HMXKO] CTONM TMpeKuja
Mel)yaToMCKHX Be€3a TaKO M Ha BUILUM MPOLEHTYATHUM BPEIHOCTHMA.
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Crnuka 7.9 Tpancmucuja IR 3pauema Ha ppekBeHIIjaMa OCIMIOBAkba BE3€ YIIbEHUKOBOT aTOMa
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8 3ak/pyuak

VY 0BOj JOKTOPCKO] JAMCEPTAIlMjU M3JI0KEHO j€ UCTpakuBamwe mojaenupama: CO, miazmu y
yciaoBuMma BpeMeHcku 3aBucHOr (RF) exkcrepHor Hamajama, HMHTEpakiuje aHcamOlia joHAa |
MOBPIIMHE [ETYT03HUX y30paka U MPOMEHE LEITYJI03HUX CTPYKTypa IIa3MOM TPETHPAHUX y30paKa
y MOTJIely pacKuama HHTEp U UHTPa MOJIEKYJICKUX Be3a IMOJIMMEPHUX JlaHana nenynose. [Ipomena
XEMHjCKE CTPYKType MOBPIIMHE MaTepHjaja eKCIePUMEHTATIHO je BepH(PUKOBAHO KBATUTATHBHOM
aHAJM30M TPETHPAHUX MOBPIIMHA Y BUIY MPOLEHTyallHE TpaHCMHUCHje puMemeHor IR 3pauema.
Pesyntatn noOMjeHH eKCIEpPUMEHTATHOM aHaiu30oM mopeheHn cy ca pesynaratuma g00HjeHUM
MOJICIUPAbEM OJHOCHO CHUMYJIAllMjOM MHTEPaKLMje NpPU jeAHAKUM YCIOBUMA €(EKTHBHOT
EIEKTPUYHOT TI0Jha M Opoja joHa Hactanux y uHaykoBaHuM CO; mmazmama. KommaparuBHOM
aHaTM30M JOOHMjeHa Cy cjarama y IOIVIeAy OIcera MpOLEHTYaIHEe BPETHOCTH pacKuIama
onpehennx xemujckux Besa wmosekyaa (C-H, C-O, C-OH, C-C, O-H (uHTep u wuHTpa
MOJICKYJICKHUX )) TOHABJHhA]YUX LETYIIO3HUX CTPYKTYpa OJHOCHO PACKHUakha MOJTUMEPHUX JIaHAIa.

byayhu na mnasmy unHe MHOTOOPOjJHM KOHCTHTYEHTH UHj€ je KpeTame U HHTepakluja
CTUMYJIMCAHO EKCTEPHHM areHcMMa BeoMa CIIOKEeHO KopuinheHa je Beh pa3BujeHa Merona 3a
Mozenupame (eHri. ,,Particle in cell”). U3Bpuiena je monudukamnuja 3a norpedbe moaenupama CO;
IUIa3MH y3 anpOKCHMAIMjy y BUAY MaKpO YeCTHIa Kao MpeJCTaBHUKA oJpeheHuX BpcTa Iiasma
yecTHLa oA WHTepeca. MoaudukanujoM KOMIjYyTepCcKOr Koja MOMEHYTe METOAe y CKIamy ca
koputthennm pagaum CO; racom (0a3e eeKTHBHUX IMpeceka) T00MjeHH Cy TOJaH O TPaAHjeHTY
NOTEHIMjajla 0 jeJAWHHUIM pacTojara M3Mel)y HamajaHe M y3eMJbEHE EJIEKTPOJE KaraluTHBHO
KyIuioBaHor peakrtopa. CamMuMm THM J00MjeH je YBUA y OOJIAaCT KaTOJHOT Maja MOTEHIHWjana |
reoMeTpUjy HWIMHIpAa Yy 4YMjOj 3alpeMUHU HACTajy jOHH JIOBOJbHE €HEepruje 3a AeopMucame
ENIEKTPOHCKUX CTak a MOJEKyla TOHaBkajyhuxX MeTylo3HHX CTPYKTypa INTO JOBOIH JO
packuama Mel)yaTOMCKUX XeMHUJCKUX Be3a.

Monte Kapno meTomoM koja cUMylMpa KpeTamke aHcambliia eJeKTpOHa y (PUKTUBHOM
IPOCTOPY MCIYHEHUM paJAHUM TacoM JOOHMjeHH Cy KOepUUUjeHTH Op3uHe eJIeKTPOHCKOT
nodyhuBamwa monekyna CO; paasnor raca RF mnasme kao Beoma OMTHUX NHapameTapa y MOIJIETy
OJlpKaBama racHOI IMpaxmema. Takohe nobujeHu cy xoeduuujeHTH Op3uHE TOTANHE jOHH3alHje
CO; raca 3a BpemHOCTH PEIyKOBAaHOT EIEKTPHYHOT T0Jba JeNla MpUKaTogHe obiactu oxapehene
IIPECEKOM TaHIE€HTH KpHBE IpajujeHTa MelyenekTpodHor nmoreHnujaiga. Cem Tora y OKBHpY OBe
JIOKTOPCKE JHCEepTalje MPEACTaBbeHH Cy U KoeHIjeHTH Op3uHE MaplHjaiHEe JOHU3AIHje Yy
oapeheHOM orcery peayKoOBaHOT €JIEKTPUYHOI IoJba KOJjU [Jajy MOryhHOCT MoJenupaama
MHTEpaKiuje ojapeheHor joHa mjaa3Me M MOBPIIMHE LETYyJI03HOr y3opka. /loOujeHuM mnopanuma
nomohy MonTe Kapno merone (koedunujeHt Op3uHe joHM3auuje, Opoj YecTUla y MOAEIHPAHO]
1a3Mu) 1 Metoe ,,Particle in cell“(pegykoBaHo eleKTpUYHO MOJbE MPUKATOIHE 001acTH oapehene
3alpeMuHe) U3padyHar je Opoj joHa y aHcamOiy KOjU y jeIMHUIM BpEeMEHa JeNlyje Ha MOBPILUHY
LEeTyJ03HUX Marepujana. byayhu na je TpeTupame IEenyJ03HUX y30paka BPIIEHO y ONTHMATHO
oapehenoM BpeMeHCcKoM uHTepBany (10 MuHyTa) H3padyHar je Opoj joHa KOjU 32 BpeMe TPEeTUpamba
o6omOapayje y3opak yHer y RF mmasmy. JlemoBame joHa Ha OmMMCaH HAYWH Y3POKYyje MPOMEHY
MopdoJoruje (TEKCType MOBPIINHE) Kao U (PU3HMUKO-XEMH]CKY TPOMEHY MOBPIINHE YHETOT Y30pKa.
Kako 6u mpomeHa Ouna ’xejbeHa M IJIaHMpaHa ca oJpeheHoM cBpXOoM ymoTpede MPOMEHEHOT
y30pKa MO NpBU IyT je HampaB/beHa HOBAa CUMYyJalMja OAHOCHO pauyyHapCcKH KOJ KOJUM ce
MOJIENIMpa WHTEPAKIHja ca OYCKUBAHUM, TUTAHUPAHUM UCXOJ/IOM.

Jlakiie, Kao jenaH o]l KJbY4HHUX JEJI0Ba UCTPaXKHBamka OBE JOKTOPCKE JMCepTalije pa3BUjeH
j€ padyHapCKd KOJ OJHOCHO CEMHMKBAaHTHA CHUMYJIallja WHTEPAKIM]je jOHA MOJEIHpPAHE IuIa3Me
(metomom ,,Particle in cell*) u moBpiMHE HeMyno3HUX y30paka (Marepujana). bynyhu na tpenyTHO
HUCY TIO3HAT€ BEpOBAaTHOhE 3a CydapHY MHTEPAKIM]y aHcaMmOjia joHa W MOJIEKyJa IETyJI03HUX
CTPYKTypa HauMH Ha KOjH je mpeBa3zuleHa TakBa BpCTa M3a30Ba jecTe cUMyJaluja nedopMucama
SNIeKTPOHCKUX CTarmba IEeNyJI03HUX MOJIEKYyJa JEJOBAEM ENEKTPUYHOT I10Jba CHMYJIMPAHOT jOHA
HacTajor y npukaroaHoj odmactu CO; azme. PauyHapcku Kol cUMyJaliije MpUMEBUB je Kako 3a
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BPEMEHCKM 3aBUCHA enekTpuuHa nosba (RF) Tako m 3a BpemeHcku KoHcTaHTHO DC eneKTpuuHO
nosbe. JlepopManmja €IEKTPOHCKMX CTamka j€ BpJO 3HayajHA II0jaBa y OBOM MOJCIHPAY
MHTEpaKIyje jep KaJa Cy HCIYHEHH YCIOBH TyCTHHE BepoBaTHOhe HalaXema eJIEeKTPOHA Y
AHTUBE3UBHO] MOJICKYJICKO] OpOMTAIM M HEOIXOJHOI Ipara eHepruje 3a mnooyhuBame MoJeKyina
J07Ia31 10 pacKujama KeJbeHe XeMHjcke Bese. JloOMjeHr pe3ynTaTH IMOoKasyjy Jia ca MOpacToM
uHTeH3uTeTa ekctepHor RF Hamajama (eexkTUBHE BPEAHOCTH) pacTe M IpPOLEHAT pacKulama
XEMH]CKUX Be3a OJIHOCHO AedopMaliije eIeKTPOHCKUX CTama MOJIEKYNa MEeTyJI03HUX CTPYKTypa
y3opaka. CeM HaBeJleHUX yCJIOBa MPOIEHAT PacKuAama Be3a y MOJIMMEPHHUM JaHIIMMa 3aBUCH U Off
3aCTYIJBEHOCTH OJjpeeHuX MoJieKyJa Yy LeNIylo3HuM cTpykrypama. Ila Tako Opojuano
3aCTYIUBCHHU]JU MOJIEKYIH Oenexke Behu mpoleHaT packujama Be3a Y MOJUMEPHUM JIaHLKMMA Yy
OJTHOCY Ha JpYyre MOJIEKYJIE MMOJABPTHYTE MHTEPAKIIM]H 3a jeJHaKe BPEAHOCTH HaloHA ekcTtepHor RF
Harajama.

[ToBpimHe 1eTyI03HUX y30paKa eKCIEPUMEHTAIHO Cy TPETUPAaHE MPAKTUYHOM MPHUMEHOM
CUMYJIAIMjOM MOJICTMPAHUX YCJIOBA, a 3aTUM Cy IJIa3MOM MOAU(DHUKOBaHE CTPYKTYpHE IMpPOMEHE
ucnutane FTIR meronom umju cy criektpu ananmsupanu. Jlooujern pesynratu FTIR meronom najy
nmojatke o mpoueHTy TpaHcmucuje IR 3pauema Ha ¢pekBeHIMjamMa Koje OJroBapajy mojama
OCIIMJIOBaEa MOJISITHUX MOJIEKyJa Henyio3Hux crpykrypa (O-H, C-H, -CH,, C-O-C, C-OH). Ca
nopactoMm cHare BpemeHckH 3aBucHor (RF) mamajama pacte u mpolieHaT TpaHCMHCHjE 3paverha
uH(ppanpBeHor nena crekTpa. Takole, TpaHcMHcHja je Mama Kajla je y NuTamy (peKBEHIHja
OCLIUJIOBamka MOJIEKYJIAa KOje KapakTepuiny Behe aMIUIMTY/Ie MOJia OCLIUJIOBamka MITO Ce JelllaBa Ha
HIDKUM BPEJHOCTHMA TAJTACHUX JTyKHHA.

Pesynratu nobujenu mojenupameM pauyHapCKOM CUMYJIAllMjOM UHTEpaKIlfje nopehenu cy
ca pesyiaratumMa JOOMjeHHM EKCIEPUMEHTATHUM TPETHpAmEeM IeNyJO3HHX Y30paka 3a jeIHake
ycnoBe y norneny unaykoama CO; Mma3Mu U MHTEpAKIMje ca MOBPIIMHOM LENyI03HUX y30paka
(manupa). YmopemHOM aHaau30oM J00HMjeHO je BeoMa J00po clarame pesyiTaTa CHUMYJIalluje
MHTEpaKIje U EeKCIePUMEHTAHOT TpeTHpama LEeNyJ03HUX Y30paka Yy TOrJjieay IMpOLEeHTyalHe
BPEHOCTH pacKujama XEMHJCKUX Be3a (IIOJIMMEpPHHUX JIaHalla) 4yuMe je BepU(UKOBAH METO[
Mojienupama uHTepaknuje CO, mia3Mu U NOBPIIMHE LETYT03HUX y30pakKa.

Mopenupawem CO; mazmu meroaama ,,Yectuna y hemuju® u Monrte Kaprno 3ajenno ca
Pa3BUj€HOM CEMHKBAHTHOM CHUMYJAlMjOM HMHTEpaklidje ca LEeIyJI03HUM IMOBpLIMHaMa oMoryhasa
ce epuKacHHUje TUIa3Ma TPETUpaAkEe MaTepHujaia y JabopaTOpHjCKUM YCIOBMMAa YHUME CE€ CMambyje
NOTPOLIKHA pecypca Koju 61 OMIIM HEONXOJHM 3a YHOTpeOy NMPHIIMKOM H3Bohema 1abopaTopHjcKux
excriepuMmenara. Ha Taj HaumH omoryheHo je onapehuBame onTHMaaHUX MapaMmerapa Ijia3Me
(excTepHOT HaloHa W CHare Hamajama, npotoka CO; pagHOr raca M Apyrux) Kao €CEeHIMjaTHUuX
mpeayciaoBa 3a cTBapame ojapeheHor ¢Qiykca joHa koju y jeAMHUIM BpeMmeHa ,,00mMOapmyje
nenyno3Hu y3opak. C THUM y Be3M MO3HABAWkEM IPOLEHTYATHOT pacKuJama XEMHJCKUX Be3a
MOJIEKyJla OJI HMHTepeca Kao M ONTUMAIHUX TIapaMmerapa TacHOT MpaXmbema JT00HjeHuX
MoOJIeNIUpameM, Moryhe je nmpernusHuje U TaYHuje JOOUTH KeJbeHY XeMUJCKY (CTPYKTYPHY) IPOMEHY
LETYJI03HOT Y30pKa Y eKCIEPUMEHTAITHOM (J1abopaToOpHjCKUM) YCIOBUMA.

PackuiameM MHTEp M MHTpPa MOJEKYJICKHX B€3a BOJM Ka PAaCKUamy MOJIMMEPHUX JIaHala
(pu3nuka Mmoaudukanuja) U hopMupamy cio00AHUX pajukana. TuMe ce cTBapa oJUIMYHa MOAJIOTa
3a yBoheme HOBUX (YHKIMOHAJHMX TIpyla Ha MOBPLUIMHY MENYJIO3HOT Yy30pKa (HoJuMepa),
MOJIMMEPU3aLHjy U Apyre XeMUjCKe MOAU(pHUKaIHje.
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buorpadmuja

Buogera (BaaguciaaB) CrankoBuh pohena je 28.8.1990. romune y Jlo3Huiu. OcHOBHY
KOy 3aBpuimia je y ManoM 3BOpHUKY a MOTOM TMMHa3Wjy y Jlo3Huum rae je marypupana
2009.rogune. Mcre rogune ynucana je ocHOBHe cTynuje Pusmukor dakynrera YHUBEP3UTETA y
Bbeorpany na cmepy ,.IlpuMemena u koMmmjyrepcka Gpusuka“ Ha KoM je nuruiomupana 2014. rogune
ca mpocedyHoM oreHoM 8.69. 'ogune 2015. 3aBpmuia je mactep cTyauje Ha cMmepy ,,lIpuMemena
¢usuka“ ca mpoceunom orernoM 10.00 oxOpammBmM Mactep pazn, paheH y capaamu ca
MuHucTapcTBOM TpHUBpEZAE, MOA Ha3uBoM: ,,OnpehuBame TemiepaTypHOT oJka y ypehajy 3a
peal3anmjy TeMIeparypa eTaioHupama y Temmneparypaom ormcery on - 3000 C go 9007 C “, (onena
Macrep pana 10).

HIxoncke 2015/2016 rogmne ymucana je JOKTOpcke cTyauje Ha DPuzndkoM ¢akynTery
VYuusepsutera y beorpany u3s yxe Hayune oOxnactu ,Ilpumemena ¢usuka“. IIpensubhene ucnure
MOJIOXkKMIIA je ca mpoceyHoM orierom 10.00.

On 2015. roguHe aHraxoBaHa je y HaCTaBM Ha U3BONEHmY pauyHCKHX U €KCIIEPUMEHTATHUX
BexkOM Ha dusnmukom dakynrery (,OCHOBH padyHapcke TexHHKe™, ,,OCHOBH Iporpamupama‘’’) u
daxkynrery 3a ¢pusznuky xemujy (,,dusuka 1) Yuusepsurera y beorpany.

Onx 2015.-2019. romune 3amocieHa je Ha MelyHapoJHUM HCTPaXKHBAYKAM IPOjEKTUMA
»Eura-Thermal“ n ,,HUMEA® y okBupy MuHucCTapcTBa NpHUBpEAE TOKOM UHjUX Tpajama je
6opaswia y [Tapu3y, [Ipary u Bymumnenitu Ha CTpyYHOM ycaBpIlIaBamky TOKTOPaHATA.

VY nepuony Tpajama mpojekara BoJoHTHpana je y JlabGopaTopuju 3a TEPMOTEXHHUKY H
erHepretuky Ha Mucrtutyry 3a Hykneapue nayke ,,Bunua“. Omp 2019. rogune 3amocieHa je Ha
npojexkty MunucraperBa Hayke Peny6iuke Cpouje ,,ATOMCKH CyJapHU Ipolecu U GoTOaKyCTHUKa
CIEKTPOCKOIH]a MOJIEKYJIa U YBpCcTUX Tena* (es. Op. 171016).

O0jaBuna je yetupu pajaa y MehyHapoJHUM yacomucHMa Kao Bojehu ayTop M KoayTop.
VYyecTBoBaza je Ha AeBeT Mel)yHapOoJHUX U JABE HAllMOHAJIHE KOH(pEpEeHL]e.
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06pazaij uzjase o UCMOBEMHOCINY WITOMIAHE Ui 2AZKMPOHCKe Bep3ue JOKMOPIKe2 pasa

“3;33& 0 BCTOBETHOCTH IITAMIAHE ¥ NCKTPOHCKE B@pifﬂie JOKTOPCKOT
Paga
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Ume u npe3ume aytopa

Bpoj uupeKca RQOANA ( 2005
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Hacnos pana HC’DE-AUP%E UHTEPA KLLUIE NOBPUHE UENINOBHUX  HATER/OAN
CA (D) PAARIAHA

MenTop ﬂt\DOd':' . .il\"_) (~O (\97‘&“ HOHPﬁ‘D\fh

MzjasbyjeM fa ie wramuada sepigja Mor LOKTOPCKOr pajga HCToBETHR ENeKTPOHCKO]
Bep3Mj1 KOjy ¢aM Dpejas/na pagy noxparbuBama y AWCATAAHOM PENO3UTOPHIYMY
Yuugep3auTeTa Vv beorpagy.

Ro3po/paBaM Ja ce objape MOjM NUMHM UOJELM BE3ARA 33 JODUjame dXaJeMCKOr HasuBa
JOKTOpA HAYKa, Ka0 TG CY MMP2 ¥ (ipesuMe, IojiRa 8 Mecto pobeba ¥ jatym oabpae pasa.

OBY AWYHK HOZANM MOrY ce 0GjaBUTH Ba MPEKHEM CTRAHANAMa JuruTaine 6ubanoTexe, y
eNeKTPOHCKOM KaTalory ¥ ¥ NyGAMKauujaMa Y HRBepInTeTa ¥ beorpaay.
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o6pa3say usjase o kopuiuheis)
Wazjara o xopuuniheny
Osnauwthyjem YuusepsuteTcky Oubnvortexy ,(Betozap Mapkesuh” ga y JAururansu

peno3uTOPUjyM YHuBEP3MTETR Y DBeorpagy yRrece Moy NOKTOPCKY AUCEPTARM]Y TOJ
HACJA0BOM!

MC&E%UP/\%E UHTE‘PA\KUNJE NOBPUUHE  (LE /Y /0 ZHuX
WATEDUAIA A COa  DIIARHAHA

K0ja je MOje aVTOPCKO fenio,

Avceprauujy ca CBUM NPUIO3UMA BPeAan/na caMm v enekTpoRCKeM HOPMATY TOroAHOM 3a
TPajHO apXuBUpabe.

Mojy noxTopcKy aucepTaumjy noXpaiLeny v ARruTasioM peno3uTopuiyMy YHUBEPIUTETA ¥
beorpagy ¥ JOCTYRHY ¥ OTBOPEHOM APUCTYTY MOPY 8 KOPUCTe CBR Koju NowrTyly oapende
caapxane y onatpatom tuny suuenue Kpeartusse 3ajensuye {Creative Commons) 3a xojy
CaM ce OAnyHne/a.
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1. Ayropcree. [o3so/baBate yMEOMEBABE, BACTPUBYLMY ¥ 3RO CRONMWITARAE Jesa,
npepaje, ako ce HaBeZe UMe ayTopa Ha BawMH oapehen on crpade ayropa XM gasaoua
JULeHie, YaK ¥ y koMepuujaaHe cepxe. OBO je najicnoBoanuia off CBBX AHULeHIM.

2. AYyTOpCTEOS - REKOMEPUMIANNO. [03B0/5a8aTe YMAOMEBARE, AUCTPUOYLU]Y ¥ jaBHO
caonuiTagare Resia, ¥ [pepaje, ako Ce Hapehe ¥Me ayropa Ha HayuH ogpehen on crpaue
ayTopa Wiy fasaoua uuenue. OBa nuieHya He Jo3Bo/bana KoMepuRjanry viorpedy gena.

3. AyTtopcTse - HexoMmepuujasme - fe3 ppepaja. /lo3somasaTe  yMHOXKABame,
RUCTPUOYUMY M JABRO CAOAITABARE REAR, 083 NPOMEeHa, HPpeofAUKoRaka Uy yiorpebe
A€JIa y CBOM ZeNy, aKo Ce H2Beje uMe ayTopa Ha Havyuy ojxpelied 04 CTpase ayTopa uUau
AaBaoua nunenne. UBa AxieHna e 103B0/bEBa KoMepunjainy yinorpedy gena. Y ofHoCy Ha
CBE OCTane NMNeHUe, OBOM SHIEHIIOM Ce OTpariiyara Hajsehn ofum npara xopuwhemna gesa.

4. AyTOpCTBO -~ HEKOMEDUMJANHO - AESHTH 004 MOTHM YOI0BMMa. /l03BohanaTe
YMHOXaBatbe, JUCTPUOVUMIY U JRBRO CaORIUTABarbe /lena, ¥ Upepaje, ake ce Hasele uUMe
ayTopa Ha HauuH ojpehen O CTpaHe ayTOpa WAM J2BaOUA JMUEHUE M aKD Ce npepaja
BucTpubyrpa NOA HKCTOM WAM CAWMHOM &unesyom. (B3 JUUEHLA He [03BO/bLAsa
KOMEepUHiandy ynorpedy nena 1 npepaja.

5. Ayropcrso - 6e3 npepaja. [{ozB0/kaBare ymHOMapame, AMCTPUGYsuiy u jaBHoO
caonmTaBarse Jejta, 6e3 npoMeny, npecbAnKosana UK yrotpebe 4ena y CBOM geny, ako ce
HaBEAE MMe ayTopa Ha Havus 0,106%;@1»: 04 CTpare ayTopa Wiy jgasacia auuenue. Osa
JIRLEeHUA A03B0/bABA KOMEPHUjaiHy ynoTpedy Aena

6. AYTOPCTRBO ~ AECAWTH DOA MCTHM YOAOBHMA. 0380/53B3T8 YMROMAEBAME, BUCTpRByLujy
¥ jaBRHO CACHINTABaE Aeda, ¥ NPEepaje, axe Ce HABEJE UMe ayTopa Ra HasuH oapeheH oA
CTpane ayTopa WM AaBaOUa BUUEHUE ¥ aKo Ce upepaga ARCTPUOYRPA 110 KMCTOM MU
CABMROM auieHnoM. (Ba JULEHNE2 [03BOMHAEBA KOMEPLUMIANHY yuoTpeby Jiela ¥ nmpepaja.
CanvRa je coPTBEPCKUM JTMIEHIAMA, OHOCHD MMHSHIAME OTBOPEHOT KOJA.



