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Novi uspjeh "Ruderovaca” - ponovno medu TOPS5
'Ruderovci’ dr. Kovacevic i dr. Vianello objavili revijski rad u TOP5 ¢asopisu Chemical Reviews

Znanstvenici Grupe za kvantnu organsku kemiju Instituta Ruder Boskovi¢ (IRB) dr. sc. Borislav
Kovadevi¢ i dr. sc. Robert Vianello objavili su, zajedno s pok. prof. Zvonimirom Maksi¢em,
revijski rad u Chemical Reviewsu, najprestiznijem ¢asopisu u kemiji i petom svjetskom
Casopisu po faktoru utjecaja (IF = 40.197), u kojem su prikazali svoja postignu¢a u zadnjih
deset godina u podrucju racunalne kemije jednog od tri stupa nositelja prirodnih znanosti.

Istrazivanje dr. KovaCevi¢a i dr. Vianella odnosi se na razumijevanje reakcija prijenosa protona te
racunalnog predvidanja novih naprednih materijala, posebice izuzetno snaznih organskih superbaza i
superkiselina. Razumijevanje reakcija prijenosa protona, najmanjih, najlaksih i najrasprostranjenijih
atomskih jezgri u svemiru, od izuzetne je vaznosti za kemiju jer procesi prihvacanja i otpustanja
protona utjelovljuju najelementarnije kemijske reakcije, a ¢esto predstavljaju i poCetni korak mnogih
organskih i biokemijskih transformacija.

S druge strane, razvoj novih i sve snaznijih organskih superbaza, spojeva koji se €esto nazivaju
protonskim spuzvama zbog njihove sposobnosti "upijanja" protona i poticanja kemijske transformacije
bez nezeljenih popratnih reakcija i suviSnih tvari, doprinosi svim granama kemijske industrije iz
jednostavnog razloga Sto superbaze predstavljaju vazne i nezamjenjive katalizatore u mnogim
kemijskim pretvorbama.

Rad pod naslovom ,Advances in Determining the Absolute Proton Affinities of Neutral Organic
Molecules in the Gas Phase and Their Interpretation: A Theoretical Account® objavljen je na poziv
glavnog urednika, a stigao je kao priznanje viSegodiSnjim istraZivanjima ¢&lanova ove grupe pod
vodstvom pok. prof. Zvonimira Maksi¢a. U posljednjih desetak godina, znanstvenici Grupe za kvantnu
organsku kemiju objavili su u ovom podrucju oko Cetrdesetak radova u vodec¢im &asopisima za kemiju.
Ostvarili su mnogobrojne suradnje i na taj na€in eksperimentalno potvrdili svoja raunalna predvidanja
kroz zajedni€ki rad s grupama unutar IRB-a, ali i u inozemstvu.

"Ovaj revijski rad priznanje je kontinuiranim vrhunskim rezultatima koje smo u zadnjih desetak godina
postigli u podrucju racunalne kemije. On nas pozicionira kao jednu od vodecih svjetskih grupa u ovom
podrudju te predstavlja vjetar u leda i putokaz da je ovo jedan od smjerova kojim trebamo snazno
nastaviti i u buducnosti. U isto vrijeme, ovo priznanje pruza poticaj i odsko€nu dasku znanstvenicima u
malim zemljama da svojim trudom i angazmanom nadoknade smanjena ulaganja u znanost i
infrastrukturne zaostatke te uhvate priklju¢ak s vodeéima u svijetu." izjavio je dr. Vianello.

Racdunalna kemija danas je jedan od glavnih putova istraZivanja u racunalnim prirodnim znanostima.
Uklonila je ,granice“ izmedu tradicionalnih disciplina fizike, kemije i molekularne biologije pruzajuci
vaznu vezu izmedu teorije i eksperimenata te se danas smatra tre¢im stupom modernih prirodnih
znanosti.
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PRIOPCENJE — DODATNE INFORMACIJE

Dr. sc. Robert Vianello

http://www.irb.hr/Ljudi/Robert-Vianello

BIOGRAFIJA

Robert Vianello roden je 1977. godine u Rijeci. Studirao je kemiju na Sveucili§tu u Zagrebu gdje je
diplomirao 2000. godine i doktorirao 2003. godine. Na Institutu Ruder Boskovi¢ zaposlen je od 2000.
godine. Dobitnik je brojnih nagrada i priznanja, 2010. godine dobio je nagradu ,Perspektivhog
znanstvenika“ koju mu je dodijelio Centra za primijenjenu kvantnu mehaniku iz Pariza (Francuska) i
prestiznu stipendiju Marie Curie koju mu je dodijelila Europska komisija. Njegov projekt FP7 projekt
~Computational Studies of Proton Dynamics in Hydrogen Bonded Systems and Enzymes* odabran je
kao "Marie Curie uspjesSna pri¢a" u publikaciji Europske komisije "EU FP7 People Specific Programme
Success Stories Booklet" gdje su predstavijene 23 odabrane individualne stipendije. Autor je 42
znanstvena rada.

KONTAKT:

dr. sc. Robert Vianello, vi§i znanstveni suradnik
Email: Robert.Vianello@irb.hr

Telefon: +385 1 456 1117

Laboratorij: Grupa za kvantnu organsku kemiju

Zavod: Zavod za organsku kemiju i biokemiju

Dr. sc. Borislav Kovacevic¢

http://www.irb.hr/Ljudi/Borislav-Kovacevic

BIOGRAFIJA

Borislav Kovacevi¢ roden je 1970. godine u Sisku. Diplomirao je kemiju na Sveuéilistu u Zagrebu
1995. godine. Iste godine pridruZio se grupi prof. Maksi¢a na IRB-u gdje je doktorirao racunalnu
kemiju 2001. godine. Za svoj rad na teorijskoj studiji bazi€énosti organskih spojeva i dizajna novih
superbaza dobio je Drzavnu nagradu za znanstvene novake i mlade znanstvenike (2003) te Nagradu
"Lavoslav Ruzi¢ka" Hrvatskog kemijskog drustva (2004). Autor je 38 znanstvenih radova.

KONTAKT:

dr. sc. Borislav Kovadevic, viSi znanstveni suradnik
Email: Borislav.Kovacevic@irb.hr

Telefon: +385 1 456 1117

Laboratorij: Grupa za kvantnu organsku kemiju

Zavod: Zavod za organsku kemiju i biokemiju
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POK. PROF. DR. SC: ZVONIMIR MAKSIC — BIOGRAFIJA:

Podrugja istrazivanja u kojima je profesor Maksi¢ ostvario znacajne rezultate obuhvacaju molekularnu
fiziku, teorijsku i raCunalnu kemiju. Bavio se modeliranjem hibridizacije u molekulama, problemom
elektronske korelacije u kvantnoj kemiji, prirodom kemijske veze, kemijom kiselina i baza, dizajnom
novih molekula ciljanih svojstava, Sto su samo neke od tema u sredistu njegovog interesa. Osnivac je
Grupe za kvantnu organsku kemiju na Institutu Ruder Boskovi¢. Uveo je u naSu sredinu metode
moderne kvantne kemije, koje je uspjeSno primjenjivao na rjeSavanje problema elektronske strukture
molekula.

Dobitnik je vise vaznih nagrada i priznanja: Nagrada grada Zagreba za izvanredna dostignu¢a u
znanosti za 1976. godinu, Republi¢ka nagrada 'Ruder Boskovi¢' za znanstveni rad iz 1987., Medalja
Kemijskog odsjeka PMF-a za 2005., Drzavna nagrada za zivotno djelo u podruéju prirodnih znanosti
za 2008., plaketa ,za njegov pionirski doprinos u razumijevanju kemijske veze“ u povodu uglednog
Charles A. Coulson predavanja koje je odrzao u Athensu na SveuciliStu Georgia 2008. godine

Tijekom svoje impresivne 48-godiSnje znanstvene karijere, profesor Maksi¢ objavio je preko 250
izvornih znanstvenih &lanaka, 23 revijska ¢lanka i poglavlja u monografijama, koji su citirani preko
3500 puta. Objavio je 250 zanstvenih (CC) radova i 23 revijska ¢lanka, koji su u literaturi citirani preko
3500 puta. Uklju€en je u medunarodnu suradnju kroz veliki broj projekata. Urednik je svjetski priznate
serije knjiga 'Teorijski modeli kemijske veze', Springer, Heidelberg, 1991-92, kao i su-urednik velike
serije knjiga 'Teorijska i kompjuterska kemija', Elsevier, Amsterdam, 1994 — do danas. Bio je promotor
pri dodjeli po€asnog doktorata honoris causa dvostrukom nobelovcu Linusu Paulingu 1988. godine.
Organizirao je u Cavtatu svjetski poznat simpozij o strukturi molekula s u¢e$Séem nobelovaca L.
Paulinga i K. Fukui-a, koji je rezultirao zna¢ajnom Cavtatskom deklaracijom o oc¢uvanju Zivota na
Zemlji. ViSestruko je boravio kao gostujuc¢i profesor na sveudilistima u Heidelbergu, Minsteru i
Essenu, te na Universidad Autonoma u Madridu. Uc&estvovao je u radu redakcija Cetiriju
medunarodnih CC Casopisa. Za svoj znanstveni rad primio je Nagradu grada Zagreba 1976. godine i
drzavnu nagradu za znanost Ruder Boskovi¢ 1987. godine. Odrzao je glaosvito Charles Coulson
predavnje na Kemijskom odsjeku Sveucilista Georgia, Athens, U.S.A. Tom prilikom primio je u znak
priznanja plaketu «za doprinose razumijevanju kemijske veze» 2008. godine.

Dugacka lista publikacija profesora Maksica u istaknutim svjetskim ¢asopisima svjedoci o znanstvenoj
izvrsnosti te predanom i kontinuiranom radu. Za takvu predanost potrebna je istinska strast i
znanstvena znatizelja, koje ga nisu napustale do posljednjih dana zivota.
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OBJASNJENJE POJMOVA:

Vodikova veza je privlacno elektrostatsko medudjelovanje atoma vodika i nekog elektronegativnog
atoma (npr. dusika, kisika ili fluora) koji dolazi iz druge molekule ili kemijske skupine. Ova vrsta veze
javlja se kod anorganskih molekula poput vode i organskih molekula kao §to su DNK (nukleinska
kiselina u obliku dvostruke, spiralno zavijene zavojnice koja sadrzi geneticke odrednice za specifi¢ni
bioloski razvoj stani¢nih oblika Zivota i vecine virusa) i protein (ili bjelan¢evine koji su sastavni su
dijelovi svake stanice koja €ini osnovu zivota na Zemlji).

Jedna od naj¢es¢ih upotreba superkiselina je u pruzanju okoline za kreiranje i odrzavanje organskih
kationa (pozitivno nabijenih iona tj. elektricki nabijenih atoma ili skupina atoma) koji su korisni kao
posredni¢ke molekule u brojnim reakcijama, npr. onim u plastici ili u proizvodnji i prou¢avanju visoko-
oktanskog benzina.

Proton je najmanja, najlak$a i najrasprostranjenija atomska jezgra u svemiru. Unato€ svojoj maloj
veli€ini igra ogromnu ulogu u kemiji, biokemiji i molekularnoj biologiji.

Racunalna kemija danas je jedan od glavnih puteva istrazivanja u racunalnoj prirodnoj znanosti.
Uklonila je ,granice” izmedu tradicionalnih disciplina fizike, kemije i molekularne biologije pruzajuci
vaznu vezu izmedu teorije i eksperimenata. Danas se raCunalna kemija smatra tre¢cim stupom
moderne prirodne znanosti.

Korisne poveznice:

Link na rad u Casopisu: http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/cr100458v

BACKGROUND: http://danas.net.hr/znanost/uspjeh-dvojca-s-rudjera
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