Racunalna kemija

erska kemija bavi se Str
koji su usporedivi
lekularnih str

Moderna kompjut
kvantitativne podatke,
vrijednost U predvidanju mo
putokaz eksperimentima. Kona
jednostavnih fizikalnih modela temeljenih
Dizajniran je veliki broj superbaz
Dva karakteristiéna spoja prikazana su na slici
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1 Cilj ictrazivanja je razumijevanje sveprisutnosti vodikovih veza U prirodi,

5 tom problemu se prilazis vite aspekata:

e vodik kao kvantna cestica (tuneliranje, i-otopni efekt,
O ima prijenosne energije;

skIadiétenje);

pobudeni h
2 A-T DNA dried at 0% f h
3 ———A-TDNAat 52%r.h
- - - - Water
v(C4=04)

5(NH
v(€2=02) (lN )

uloga vode kao O
elektronskih stanja.

(a) Thymine Adenine

3600 3200 2800
Wavenumbers (cm’)

i odlikuju s€ vrlo raznovrsnim

jujuci njihovom
lozene | neocekivané

spojev
vojstvima. Zahval
lovanju mno

s lako¢om. Ci
kao modelni sust
lize | postizanje te

Organometa|ni
strukturama i S
katalitickom dje
reakcije izvode sé€
5zobenzeni sluze
mehanizama kata

syojstava.

klopaladirani
av za prouéavanje

hnolosKki vaznih

orga
work, MOF) jeda
ane vodika. Drugi

Fizisorpcija vodika u
(metal organic frame
razmatranih natina pohr
kemijsko skladistenje U spojevima bogatima Vv
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