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IzraCunavanje stabilizacionih energija za aromaticne molekule u Skolama —
Kvantna hemija, znacajno orude za predavanje i obrazovanje
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SAZETAK

Aromati¢nost spada u jedan od fundamentalnih koncepta u razumevanju hemije. Iako prisutna u
mnogim elementarnim organskim hemijskim kursevima, veoma je tesko podsta¢i ucenike i
studente da nezavisno van svojih predavanja i dalje istrazuju temu aromati¢nosti jedinjenja.
Primenom kompjuterske hemije, a naro¢ito kvantne kompjuterske hemije, u ovom radu
predstavljamo moguénost da se studenti viSe zainteresuju za polje aromaticnosti u hemiji,
omogucavajuc¢i im da individualno testiraju nau¢ne koncepte i rade sopstvene “eksperimente” na

jednostavan i siguran nacin. U okviru ovog rada fokusirali smo se samo na strukturni i energetski
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aspekt aromaticnosti jedinjenja, jer su ovi aspekti najkompatibilniji sa ostalim lekcijama tipi¢nog
casa hemije. Da bi odredili energiju stabilizacije uzrokovanu od strane aromaticnosti sistema,
predstavljamo izomerizacionu energiju stabilizacije (engl. isomerisation stabilization energy
(ISE)), koja je po sebi jednostavna za racunanje kao i razumevanje, a popularizovana je od strane
Paula fon Rage Slajera (Paul von Ragué Schleyer) i Franka Pilhofera (Frank Piihlhofer) pre 20
godina. Kao prakti¢ne primere predstavljamo na$ koncept benzenskih i piridinskih sistema, i

predlazemo teme za male istrazivacke projekte studentima i dacima.
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