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У овом раду смо испитивали утицај нековалентних интеракција на електростатичке 

потенцијале и осетљивост ка детонацији одабраних високоенергетских молекула. Резултати 

прорачуна рађених на M06/cc-PVDZ нивоу су показали да водоничне везе значајно утичу на 

вредности електростатичког потенцијала и осетљивост ка детонацији високоенергетских 

молекула. У случајевима када високоенергетски молекул игра улогу акцептора водоника, 

вредности електростатичког потенцијала изнад центара високоенергетских молекула се 

смањују за 20-25%. Ово даје могућност за коришћење водоничног везивања за 

модификовање осетљивости високоенергетских молекула. 

Истраживање спроведено уз подршку Фонда за науку Републике Србије, ПРОМИС, 

#6066886, CD-HEM. 
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In this work we studied influence of non-covalent interactions on the electrostatic potentials and 

impact sensitivity of selected high energetic molecules (HEM). Study was performed using quantum 

chemical calculations on model systems and crystal structures of selected HEMs. Results of 

M06/cc-PVDZ calculations showed that hydrogen bonding significantly affects electrostatic 

potential values and impact sensitivities of HEMs. In cases in which HEM molecules act as 

hydrogen atom acceptors, electrostatic potential values in the centers of HEM molecules decreases 

by 20-25%. This gives opportunity for modification of impact sensitivities of HEM molecules. 
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