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 University of Victoria

 Težina: 7 tona

 Cena: ~30 M $

 Rezolucija: 35 pm

 Atomi Xe na površini Ni

 Scanning tunneling microscope

 Donald Eigler and Erhard Schweizer

Lawrence Berkeley National Laboratory

1989.

2013.

https://en.wikipedia.org/wiki/Donald_Eigler
https://en.wikipedia.org/w/index.php?title=Erhard_Schweizer&action=edit&redlink=1






Definicija: 

Molekulsko modelovanje predstavlja

povezivanje teorijskih i kompjuterskih

resursa radi dobijanja relevantnih

informacija o fenomenima koji se

odvijaju na molekulskom nivou





2013. Nobel Prize in Chemistry

"For the development of multiscale models for complex chemical systems"

Martin Karplus Michael Levitt Arieh Warshel

1998. Nobel Prize in Chemistry

Kohn: “For his development of the density-functional theory" 

Pople: "for his development of computational methods in quantum chemistry"

Walter Kohn John Pople



www.quantumwise.com 

Moćan alat za istraživanje:

• Izolovanih molekula,

• Periodičnih nanostruktura

• Površi

• Uticaja električnog polja

• Transportnih svojstava

• Spintronik svojstava

• Dinamičkih svojstava

...

Preko 1000 naučnih radova je napravljeno upotrebom ovog alata



www.scm.com

Moćan alat za istraživanje:

• Izolovanih molekula,

• Periodičnih nanostruktura

• Površi

• Uticaja električnog polja

• Transportnih svojstava

• Reaktivne molekulske 

dinamike

• Spektroskopije

Akcenat na izolovanim 

molekulima



 Superiorno programsko 
okruženje kada se radi o 
performansama i 
mogućnostima u slučaju 
izolovanih molekula

 Podrška i za DFT i za MD 
pristup

 Primena u farmaceutskoj 
industriji



MOPAC®



Teorija 

funkcionala 

gustine

(DFT) i 

Simulacije 

molekulske 

dinamike

Koji pristupi

Reaktivna

transportna

optička

adsorpciona

Koja svojstva

Farmaceutski 

molekuli, 

sumanen, viši 

aceni, jonske 

tečnosti, grafeni, 

fulereni i 

nanotube

Koje strukture



DFT proračuni nam daju informacije kao što su raspodela 
naelektrisanja, molekulski elektrostatički potencijal, srednje 
lokalne energije jonizacije, indekse reaktivnosti, spektre, itd.



Simulacije molekulske dinamike nam daju informacije o interakciji 
molekula sa rastvaračima, posebno sa molekulima vode, preko tzv. radijalnih 

distributivnih funkcija (RDF) čiji nam profili ukazuju na „gomilanje “
molekula rastvarača oko atoma molekula.



Ispitivanje uticaja dopiranja atomima bora

Centralni prsteni modela grafenskih nanočestica modifikovani 

su sa po dva atoma bora. Ukupno dobijeno 18 struktura, koje su 

dalje podvrgnute ispitivanju optoelektronskih i transportnih 

svojstava



• Oksidacioni i redukcioni 

potencijal ukazuju na to 

koliko je neku molekulsku 

strukturu lako/teško 

oksidovati

• Bitno za proces 

„oksidacionog nagrizanja“ 

(oxidation etching)

• Vidi se da modifikacije 

atomima bora menjaju 

oksidacioni i redukcioni 

potencijal u oba smera, 

dakle pogodni su i za 

povećanje i smanjenje 

reaktivnosti.



TADF je skraćenica od Thermally Activated Delayed 
Fluorescence

 11 TSE 
Što je niža vrednost ovog parametra, to je 

potencijal primene molekula kao OLED 

materijala veća, treba da je <0.37 eV



REAKTIVNA SVOJSTVA GRAFENSKIH NANOČESTICA 
MODIFIKOVANIH SA B, N, Al, Si i P ATOMIMA

ALIE površi

Pristine ZZ modelZZ@B ZZ@N

ZZ@Al ZZ@Si ZZ@P

200 kcal/mol~185 kcal/mol

~190 kcal/mol

~ 300 kcal/mol



REAKTIVNA SVOJSTVA GRAFENSKIH NANOČESTICA 
MODIFIKOVANIH SA B, N, Al, Si i P ATOMIMA

MEP površi

Pristine ZZ modelZZ@B ZZ@N

ZZ@Al ZZ@Si ZZ@P





 Konferencija mladih 

istraživača, 2010. godina

 Nedostatak softverskih i 

kompjuterskih resursa

 Odabir manjih struktura i 

besplatnih alata (GAMESS i 

Avogadro)

 Izbor na molekulima lekova






