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HI-4 

Ispitivanje međumolekulskih interakcija računarskim 

simulacijama 

Milana M. Zaric1,2, Mirjana Lj. Kijevcanin3, Ivona R. Radovic3  
1 Univerzitet u Beogradu, Institut za hemiju, tehnologiju i metalurgiju, Beograd, Srbija 

2Univerzitet u Beogradu, Centar za hemiju i inženjering životne sredine, Centar izuzetnih vrednosti IHTM, 

Beograd, Srbija 
3 Univerzitet u Beogradu, Tehnološko-metalurški fakultet, Beograd, Srbija 

Експериментална мерења и подаци су од суштинског значаја за пружање 

информација о својствима и понашању смеша. Међутим, компјутерски прорачуни у 

комбинацији са експерименталним мерењем могу пружити дубљи увид у понашање 

и интеракције на молекулском нивоу.1 За течне бинарне смеше нековалентне 

интеракције су проучаване квантним хемијским прорачунима и молекулско-

динамичким симулацијама. Истражен је утицај различитих функционалних група, 

попут двоструке везе са могућношћу π-π интеракције и -ОН групе са могућношћу 

водоничне везе. Поред тога, проучавали смо утицај геометрије молекула на својства 

бинарних смеша.  
 

 

Investigation of intermolecular interactions using computer 

simulations 

Milana M. Zaric1,2, Mirjana Lj. Kijevcanin3, Ivona R. Radovic3  
1 University of Belgrade, Institute of Chemistry, Technology and Metallurgy, Belgrade, Serbia 

2 University of Belgrade, Centre of Excellence in Environmental Chemistry and Engineering – ICTM, Belgrade, 

Serbia 
3University of Belgrade, Faculty of Technology and Metallurgy, Belgrade, Serbia 

Experimental measurement and data are essential for providing the information of 

properties and behavior of mixtures. However, the computer calculations combined with 

experimental measurement can provide a deeper insight of behavior and interactions at the 

molecular level1. For liquid binary mixtures the non-covalent interactions were studied with 

quantum chemical calculations and molecular dynamic simulations. The influence of 

different functional groups, like the double bond with possibility for the π-π interactions 

and the -OH group with possibility for the hydrogen bonding was investigated. In addition, 

we studied the influence of the geometry of the molecule on the properties of binary 

mixtures.  
 
1. M. M. Zarić, I. R. Radović, M. Lj.  Kijevčanin, J. Mol. Liq. 2020, 303,112486 
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