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Теоријско проучавање утицаја халогених супституената на
осетљивост полицикличних нитроароматичних експлозива

Ивана С. Вељковић1, Александра Б. Ђуновић2, Душан Ж. Вељковић3 
1 Универзитет у Београду – Институт за хемију, технологију и металургију – Институт од

националног значаја за Републику Србију,Његошева 12, Београд 
2 Иновациони центар Хемијског факултета у Београду, Студентски трг 12-16, Београд 

3 Универзитет у Београду – Хемијски факултет, Студентски трг 12-16, Београд 

Позитивне вредности електростатичких потенцијала на површини
високоенергетских молекула представљају добар индикатор њихове детонабилности.
У овом раду смо на основу прорачуна енергија дисоцијације веза и електростатичких
потенцијала анализирали утицај присуства халогених супституената на детонационе
особине одабраних динитронафталена са халогеним супституентима. Резултати ab
initio прорачуна указују да халогени супституенти могу да утичу на геометрију
нитро-група и да доведу до смањења стабилности најслабијих C-N веза. Халогени
супституенти такође утичу на вредности електростатичких потенцијала у
централним деловима површине испитиваних молекула. 
 
 

Theoretical study of the influence of halogen substituents on 
sensitivity of polycyclic nitroaromatic explosives 

Ivana S. Veljković1, Aleksandra B. Đunović2, Dušan Ž. Veljković3 
1 University of Belgrade – Institute оf Chemistry, Technology and Metallurgy – National Institute of the 

Republic of Serbia, Njegoševa 12, Belgrade 
2 Innovative Centre of the Faculty of Chemistry, Studentski trg 12-16, Belgrade 
3 University of Belgrade–Faculty of Chemistry, Studentski trg 12-16, Belgrade  

Positive values of electrostatic potential on the surface of high-energy molecules are a 
good indicator of the high sensitivity towards detonation. Here we used Bond Dissociation 
Energy and Molecular Electrostatic Potential calculations to predict the influence of the 
halogen substituents on the detonation properties of selected halogen-containing 
dinitronaphthalenes. Results of ab initio calculations indicated that halogen substituents 
may affect the geometry of the nitro- groups and lead to decreased stability of the weakest 
C-N bonds. Presence of halogen substituents also affects the values of the electrostatic 
potentials in the central regions of the molecular surfaces.  
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