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HUKC (eni. NICS) tpegciiasma jegan og Haj-
uewshe UPUMEHLUBAHUX UHGEKCA aAPOMATHUUHOCITU.
Jegan og pasnoia eenuxe tiotiynapnociiu HUKC-a je
JjegHOCIasHOCHi u3pauyHasarba U penamiueHo n1axKo
imymauere goSujenux pesyniniaitia. Y osom pagy Suhe
otiucaro xaxo ce HUKC pauyna u xaxo ce u3 uspauy-
HATAUX 8PegHOCTIL MOHe GOOUTTU W0 BuLLe UHPOP-
mayuja o uctiuiiuearom monexyny. buhe peuu o ipeg-
Hociiuma u negocimayuma HVUKC-a, anu u o wupokoj
upumeHu 0801 UHgeKca y Upoteknux 25 iogura, otikag
UHGeKc Hocitioju.

APOMATUYHOCT

Y oBoM fieny pajia ykpaTko hemo HaBecTy HajouT-
HUje IOfIaTKe O IOjMy apOMaTu4IHOCTH. YnuTaone Tpe-
6a mmopiceTnTN A2 je o nepMHMINjY, TUTIOBYMA U KPU-
TepUjyMuUMa apOMaTUYHOCTU Beh fleTa/bHO MMCaHO
y XeMMjcKOM TIpersiefy.'> ApoMaTH4YHOCT je TepMUH
Koju je BoOpo IO3HAT CBMM XeMMYapuMa U c1o6of-
HO MokeMo pehm fa je jeman op QyHIaMeHTaTHUX
nojMoBa y xeMuju.' Victopmjcku rnefaHo oBaj mojam
je 6micko mose3aH ca oTkpuhem 6eHseHa u oxpehu-
BambeM HErOBe CTPYKTYpe, QUSMUKUX M XeMUjCKUX
ocobmHa.* Hajipe cy xeMuyapu apoMaTHYHOCT Be3y-
Ba/M CaMO 3a CYIICTaHIle IPUjaTHOI MUPUCA, Ja OU
BpPEeMEHOM OBaj II0jaM [00MO HOBO 3Hauele Koje ce
OHOCH Ha crienuduyHe 0coOMHe OeH3eHa, a/li 1 APY-
TUX CIMYHVX jeinmberba. Hanme, fo6po je mosHaro ja
ce GeH3eH ofmiKyje ImoBehaHOM TepMOAVHAMMIYKOM
cTabwiHomhy y ogHOCY Ha ofroBapajyhu alukimaan
KOHjyrosanu Moyekyi. Kao mocnemuna ose nosehane
TepMOAVHAMMYKe CTAOMTHOCTH, OeH3eH pajiyje IOJ-
JIeXKe peakuujaMa eeKTpoduIHe CYIICTUTYLMje, HETO
U peaklMjaMa afuiyje Koje Cy KapaKTepUCTUYHE 32
(neapomarnune) He3acrheHe yr/poBofOHUKe. [larpe,
OeH3eH OINKYjy M crieluduyHe TeoMeTpujcKe 0Co-
OuHe, Kao LITO Cy IUIAHAPHOCT, BUCOK CTEIICH CUMe-
TpHuje, JY>KUHE YI/beHVK-YI/beHUK Be3a Koje cy usmebhy
Ly>XVHA TUINYHE jeTHOCTPYKe ¥ TUIIMYHE TBOCTPYKE

12 Xemujcku fipeineg

C-C Bese. bensen Taxkobe mokasyje u crenuduyte
MarHeTHe 0COOMHe, Koje e JIAKO MOTY IIPEIIO3HATU Y
'H HMP (NMR = Nuclear Magnetic Resonance) crex-
TPY: CUTH&IM BOLOHMKOBMX aTOMa 3 OeH3eHa MMajy
HemTo Behe BpeHOCTI XeMIjCKUX IIOMepama y OffHO-
cy Ha oneduHcke Mojiekyne. CBe oBe 0coOuHe OeH3e-
Ha Ce jeJHOCTaBHO IPUIINCYjy apOMaTHYHOCTH. Y6p30
ce IIOKa3aJjIo Jia ce CINYHEe 0COOVHE MOTY jaBUTH U KO
BEIMKOT Opoja APYTMX OpraHCKuX Monekyna. Vcrpa-
JKMBama Koja Cy 3aroyesia CpeIMHOM 20. BeKa JoBesa
cy fo oTkpuha 1 OpOjHMX HEOPTAHCKMX jefiMberha I
K/acTepa Kof Kojux je moryhe mpemosnatu ocobuue
apoOMaTUYHOCTH.’

Cse rope HaBe[leHO yKa3yje Ia je apoMaTUYHOCT
CBEIPNCYTHA y XeMMji. XeMI4Iapy €y JoOpo yrnos3Ha-
TU Ca OBYIM IIOjMOM, U 3a Beh1HY je TOBOJ/BHO fia BUiE
CTPYKTYpHY (OPMYIy HEKOT jefilumbera M fla OfMax
MIPETIIOCTABE /1A JIN j€ jeINEbEhe APOMATUIHO VTN HE.
U nopep onuite npuxsaheHoCTH 1 IMpPOKe yrioTpebe,
II0KAa3aJI0 Ce Jia [ojaM apOMaTHYHOCTH Huje Moryhe
jemHo3HauHO #eduHmcatu. OBO HMje ycaM/beH CIy4aj
y xemuju. Haume, ¥ MHOTY Apyru OUTHU IOjMOBM Y
xeMuju (XeMMjcKa Be3a, eleKTPOHEraTMBHOCT, Iap-
Ljujae mapxe,...) HEMajy jacHy (GU3NYKY OCHOBY, I1a
caMMM TVM HM jeflHO3HauyHy meduHuuujy. ITpobmem
ca fepMHMIMjOM apOMaTUYHOCTY Hajjlellie OIu-
cyje nopebeme koje je mao Illnejep (Paul von Ragué
Schleyer (1930-2014)), a T0 je fia je ,,apOMAaTUYHOCT Kao
U JIeNoTa y o4MMa nocmarpada“.® M apoMaTiaHOCT 1
JIETIOTA JIAKO Ce MPEIO3HAjY, jaB/bajy Ce Y PasInIuTUM
06/IMIIMMa, TEIIKO je KBAaHTUTATMBHO VX OIUCATH, aln
U CBAaKO CBOje MIUII/bEIbe O OBMM IIOjMOBMMA MOXKe
CMaTpaTy MUCIPAaBHNMM. YMECTO jefVHCTBeHe Jedu-
HUIYje, apOMAaTUYHOCT Ce€ MOYXKE YBECTH IPEKO BUILE
pasmuunTux Kputepujyma. O oBUM KpuTepUjyMuMa
je 6uno panmje peun y XeMIjCKOM Iperiefy,” a TO Cy
€/IeKTPOHCKa IPUPOJIA, EHEePreTCKM KPUTePUjyMH, Te-
OMETPUjCKM KPUTEPUjyMU, XEMMjCKA PEAKTUBHOCT,
CIIeKTPOCKOIICKM U MarHeTHU Kputepujymm. Iloka-



3aJ10 ce MopeJ, TOra IITO MOXXEMO TOBOPUTHU O apoMa-
TUYHOCTY YUTABOT MOJIEKyJIa, Moryhe je pasmarparn
apoMaryiyHe 0COOMHe U II0jeMHUX [e/I0Ba MOJIEKy/Ia
(06MYHO CY TO LIMK/IOBM/IIPCTEHOBM JATOT CUCTEMA).
To Hac poBomM [0 TOjMa JIOKalHE apOMAaTUYIHOCTI.
Tema oBor papa je jeman op Hajuyelrhe ImpuUMereHUX
MHJIEKCa JIOKa/JHe apoMaTuyHocTy, a 1o je HMKC
(NICS = Nucleus Independent Chemical Shift). OBaj
paj ce [o6pMM J1eIoM OCTIama Ha ¥ IIOAyfapa ca pa-
IOM’ HaIlXICAHMM Ha €HIJIECKOM je3MKY, KOju je HeflaB-
HO IpUIIpeM/beH II0BOJOM 25 F'OAMHA Of yBohema oBor
unpexca. [lomenyTu paj mpescTaBmba Ie/IoOM U JINY-
HY OCBPT ayTopa, Off KOjUX Cy HeKU OWIN ZUPEKTHO
YK/bY4eHU Y pa3Boj 1 mpse npuMeHe unpekca HMKC.

KAKO JE YBEJEH HUKC

Kao mro je Beh y yBoHOM ey oBOT pajia HaBefie-
HO, jefHa off MaHM@ecTanyja apOMaTUIHOCTI CY CIie-
1dUYHe MarHeTHe 0COOMHE IT0CMaTPAaHOT MOJIEKY/Ia.
ITomenyTe MarHetTHe ocobuHe ce, mameby ocranor,
mory Bujiet y HMP cnekrpy monekyna. Ilopen Tora
HITO C€ MOTY €KCIIEpMMEHTATTHO MEPUTH, CUTHAIU U3
HMP crniekrapa ce MOry 1 TeOpUjCKM IIPEBUJIETH, Tj.
nspauyyHati. bes ynaxema y nerape, Tpeba pehn ma
IIOCTOjy BUILIE TEOPUjCKMX METOZA 3a padyyHame HMP
curHana. ITomenyhemo camo TTIAO (GIAO= Gauge-
Independent Atomic Orbital) meTony jep ce momohy
we Hajuemhe pauyna HMKC unpexc. MarnetHu ac-
HeKTU apOMaTHYHOCTHU ce objalimaBajy momohy mo-
Jesla MarHETHO MHIYKOBaHMX CTPYja, KOje HacTajy Kao
IOC/IeAMIIa YCMEPEHOT KpeTama €/IeKTPOHa Kaja ce
MoJIeKy/ Habe 1o yTyLajeM CHOJ/balllber MarHETHOT
nopa.® Hayynunm cy npobamn #a majy onroBop Kako
pohu 1o nHpOpMaLyje 0 IPUPOY MaTHETHO MHIYKO-
BaHMX CTpyja y Monmekyny. Hajupe je 6mno mpemso-
JKEHO Jla Cé Ha MeCTO Y KOMe >KelIMMO Jja MCIUTaMO
MarHeTHO MHJYKOBaHe CTPyje ¥ JaTOM MOJIEKYy IO-
craBuMo Li* jor® mmn atom He'*™ n 3a mux nspady-
Hamo HMP curnarne. IIpo6reM Kofx 0BOT MpKCTYIA je
TO 06a OBa jesrpa OCTBAPYjy MHTEPAKIIN)Y ca CUCTe-
MOM KOj Ce MCINTYje, TAaKO fla Cé He MOTY CMaTpaTi
K0OpPOM MEPOM apOMATUIHOCTH.

lnejep je ca cBOjuM capaflHULIMMA 1996. TOfINHE"
npepcrasuo HVKC nHpekc Koju je pelmno IpeTXofHo
nomenyTyu npo6nem. NICS je ckpahennia ox Nucleus
Independent Chemical Shift (xemujcko momepare He-
3aBJICHO Off je3Tpa), a/lyl ¥l UTPaA Pedn jep Ha HeMadKoM
ped ,HUKC" 3HaYM: HUWHia. 3aHUM/BUBO je IIOMEHYTU
na je Illnejep 610 xeMuyap HEMAUKOT TOPEKIa I [ia je ¥
BpeMe Kajia je yseieH HVKC papno 6am y Hemaukoj,
fla 611 KacHuje Kapujepy HacTaByo y AMepuiu. OCHOB-
Ha ujeja uxpexca HVIKC je fa ce xeMnjcko nomepame
uspadyyHa 3a 13a0paHy TauKy y MOJEKyIy, Koja He
MOpa Jia ce ITOKJ/IaIa ca IOJI0XKajeM G110 KOT aTOMCKOT
jesrpa. Hamme, ako xeMmjcKko IoMepame padyHaMo y

Ta4KM y KOjOj jeé aTOMCKO je3rpO, TaYHOCT TOT padvy-
Ha MOXKEeMO IIpOBepuUTH IMopehemeM ca excrepymeH-
tanHo oppehernnm HMP xeMmjckuM momepameM TOT
jesrpa. AKo XeMMjCKO IToMepare pauyHaMo BaH I0/I0-
aja jesrpa onpa gobujamo HUMKC. Jeman on Hemoc-
TaTaK OBOT IPUCTYIIA je IITO Ce XeMMUjcKa IIoMepamba
M3pavyyHaTa BaH I0JI0Kaja aTOMCKMX jesrapa He MOry
MEpUTH eKCIIEPUMEHTAIHO, T1a Cé CaMUM TUM M Tay-
Hoct HVIKC nnpexca He Moxxe poBeputy. Hajueurhe
npuMemBaHa MeTofa 3a pauyyHawe HVIKC mupexca
je ITTIAO meropa. [Ja 6ucMo y padyHy 3afanu fa pady-
Hamo HVMKC y Hekoj Tauky y IpocTopy, MOTpebHO je
Iay Ty Ta4Ky IOCTaBMMO T3B. ,AYX aTOM. Y >KaproHy
TEOPUjCKMX XeMMUdapa ,AyX  aroM (eHr. ghost atom)
nnu Bq aTom, je atom 6e3 jesrpa u 6e3 eneKTpoHa, Tj.
caMo TayKa y IIPOCTOpy. ,Jlyx“ aroM He ocTBapyje
MHTepaKIJjy ca VICOUTVBAHNM CHCTEMOM, IIa ce Xe-
MMjCKa IIOMepama padyHajy He3aBJCHO Off jesrpa 6o
I7ie Y MOTIEKYTIy.

KAKO CE PAYYHA HUKC

Jeman op pasnmora mro HMKC xopucre HayyHu-
IV IIMPOM CBeTa je CUTYPHO jeflHOCTABHOCT HEerOBOT
pauyHama u npumeHe. HMKC je mupexkc apomarny-
HOCTU KOjI jeé 3aCHOBAaH Ha Meperby XEeMMjCKOI IIO-
Mepama ,ayX  aroma. Y BehVHM KBaHTHO-XeMUjCKUX
nporpama 3a pauyyHatbe HMP curnama ,,gyx“ ato-
Ma uMa o3Haky Bq. OBaj aToM ce 06MYHO IOCTaBU Y
LleHTap MCIMUTUBAHOT IpcTeHa (0Bako ce Kobuja T3B.
NICS (0)), anut 1A M3HaH eHTpa UCTIUTUBAHOT TIp-
crera (NICS(1)). Omure je mpexsaheHo ma BpegHOCT
NICS(1) nHpekca mpe cBera motude of edekara T
e/IeKTpOHa, 3a pasnuky of, NICS(o), koju je mo6pum
menmom oppebeH yruuajem o enexrpona. JJakie, Heot-
XOJHE Cy caMO KOOpPAMHATe UCIUTUBAHOL CUCTeMa, 1
KOOpJMHATE ,IyX  aTOMa KOj! Ce CMEIITajy y usabpa-
He mo3uLuje. AKO XXeTuMo fa ,AyX" aTOM CMeCTVMO
y LieHTap HEKOT IPCTeHa, KOOPAMHATE ,,yX  aroMa ce
MOT'y M3payyHATy Kao Cpefba BPeHOCT KOOPAMHATA
CBMX aTOMa KOjM Tpafie JaT! NMPCTeH. 3aTUM Ce jeHUM
IIPOpavyHOM y ofiroBapajyhem codrBepy 3amaje pauy-
Hame XeMujckux nomepawa HMP crnexrpa. Behnha
KBaHTHO-XEMMjCKMX IpOorpaMa IOfip>kaBa OBaj THUII
padyHa, LITO je CUTYPHO OMIO Of BEMKOL 3HadYaja 3a
6p3y ekcmausujy ynorpebe nupekca HMKC. Tako Ha
npuMep, y mporpamckoM makery laycujan (Gaussian)™
Tpeba 3amaTy KOOpAMHATE ,AyX aroMa U [OLATH
kby4dHy ped NMR=GIAO. BenseH ca aBa ,,Ayx"“ aTomMa
nomohy xojux ce gobujajy NICS(o) n NICS(1) BpenHo-
CTU NIPUKA3AH j€ Ha CIIMLM 1.

Tymauemwe [obujeHux pesynrara je nmako. Hera-
tuBHe BpegHoct HMKC-a ykasyjy Ha apoMaruyas
CHCTeM, NOK IO3UTUBHE BPEJHOCTH YKasyjy Ha aHTHU-
apoMaTnyaH cucteM. Kao mpumep HaBOmmmO Bpef-
Hoctu HUKC-a 3a GeHsen n LukmIoOyTafueH uspa-
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Crnuka 1. BeHseH ca mmonoxajuma iBa ,ayx (Bq) aroma.
JemaH ,,yx" aTOM je y LleHTPY IIPCTEHA U CITYXM 3a
pauyHame NICS(0), a spyru Bq atom je 1A usnan LeHTpa
VCTIUTUBAHOT IPCTEHA U CITY>KN 3a pauyHame NICS(1).

yyHaTe Ha B3LYP/6-31I' amBoy Teopuje (cnuxa 2). Kao
HauyH npukasa gooujernx HMKC moxe ce kopucru-
i1 lInejepoBa maneta 60ja. AKO je Kpy>XHMUIIA LIpBeHe
60je ped je 0 apOMaTUIHOM CUCTEMY,  AHTUAPOMATI Y-
HOM aKo je Kpy>KHMI[a 3e/eHe 60je. AKO je Kpy>KHUIA
Mala, BpefHOCTH Ccy m3Meby -5 u 5, oHpa je cucreM
HeapomaruyaH. Ha ocHOBY mM3pauyyHaTuX BpegHOCTHU
HMKC-a moxeMO 3aKk/by4uTH fia je 6eH3eH apoMaTn-
YaH CHCTeM, a IKI00yTaiieH aHTHapOMaTIYaH.

Moryhsaoctu koje mpyxa pauynawe HVKC-a cy
MHoOro6pojue. Vaeja xojy cy ganmu Knox n Knajumu-
tep™ (Klod and Kleinpeter) je na ce HIKC pauyna y
BEeIMKOM 6pojy Tauaka OKO MOJIEKY/Ia T1a JIa ce Ha OC-
HOBY JOOUjeHMX BPEJHOCTY KOHCTPYMIIE U30-IIOBP-
MIMHAa BPeJHOCTM XeMmjcke 3amrute (iso-chemical-
shielding surfaces — ICSS).® Ilpumep jenHe oBakBe
Marie flaT je Ha CIMLM 3. JeflaH Off aHaJIOTHUX, LIMPO-
KO pacrpocTpamenux npucryna je 138. HMKC-cken
(NICS-scan) meropa,” y kojoj ce HKC pauyHa 3a HU3
Tayaka Iy IpaBlia HOrofHO uzadpaxe oce. Vycrpa-
TUBaH IIPUMeD je IPUKa3aH Ha CIUIIA 4.

Jomr jemHa of HMpeNHOCTM y INPVMMEHM MHEKCA
HMKC je pa ce y ciydajy miaHapHMX MOJIEKY/Ia MOXKe
MOJIENIUTY Ha JJOIPMHOCE KOje JI0/1as3e Off T U O eJleK-
TpoHa. [TocToju BuiIe MeTozla TOMORY KOjuX ce MOXe
Pas3IOXKUTU YTULAj G ¥ T OpOUTaTa Ha BPESHOCT
HUKC nupekca. HajsactynibeHnuja je MeTofia 3acHO-

Bana Ha NBO (natural bond orbitals) anammsu.>

Panmnje cmo pexnn pa je HUKC xemujcko nmome-
pame U3pavyHaTO y HEKOj Ta4Ku. XeMIjCKa IIoMeparmba
Cy IO mpupoay TeH3opu (BEKTOPCKa BeIMYMHA Koja
UMa TpU KOMIIOHEHTe (X, ¥, Z) 3a CBaKy Off TpY KOMIIO-
HeHTe (X, Y, Z) IIpaBlia CIO/bALIEel MAaTHETHOT I107ba;
OBaKaB TEH30p JMMa 9 KOMIOHeHTH). Tako, Impemnopy-
4eHO je Aa je NICSzz koMoHeHTa 60/ba Mepa MarHeT-
HO MHAYKOBAHUX CTPYja Y MOJIEKYITY, ITa CAMVMM TUM 1
60/ba Mepa apOMaTHYHOCTH Y OFHOCY Ha OPUTVMHATHO
nebunncann nupexc HYKC.

I'TE CE KOPMCTHU HUKC

Ha je HKC xemmjcka 6oHaHna (,,3maTHA X1ma“)
MOXKe ce BUJIETH Ha M OCHOBY 6poja umrara.” Opu-
ruHanuu paj o HVMKC-y* us 1996. roguse y aBrycry
2021. TOAMHE je UUTUPAH 4500 IIyTa, IOK je PEeBUja/THN
yraHak® koju je Illlnejep ob6jaBuO 10 roguHa KacHuje,
LUTHPaH Bulle of 2250 myTa. ITomohy oBor jemnoc-
TAaBHOT KOHIIENTa MOXXEMO UCTPAXKUTH NIPUPOSly CBa-
KOT IIPCTE€HA Yy NOMMLMKINYHMM CUCTEMUMA, IIa je
BEOMa KOPJVCTaH y PasyMeBaiby €leKTPOHCKE CTPYK-
Type dynepeHa, HaHoTy6a mmu rpadena. HUKC nn-
mexc po6po npensuba Kimaposy cayky apoMaTnyHuX
T CEKCTETA y MOMMUMKIMYHUM apOMATUYHUM YITbO-
BopoHnnuMa. Benuke sBpegnoctu HVIKC mupekca cy
CaMO y OHMM IIPCTEHOBMMA TJie Cy CBM aTOMM YIJbe-
HIKa JIe0 apOMaTUYHOT CeKCTeTa y cBakoj of Kmapo-
BIX CTPYKTYPa, IOK Cy KOJ| IPCTEHOBA KOjI He CafipiKe
apomaruyHe cekcrere BpegHocT HMKC-a mame.”
Ha oBaj naunn mema KmapoBux cexcreTa Iocrana je
jacHmja.

OBu npumepn nemno noxasyjy sauro je HMKC 3a-
HUMJBUB 3a TEOPUjCKa MCTpaKuBama, amu je HVMKC
UTEKAKO NpUMEmUB 1 y mpakTtudnoj xemuju. HMKC
JMMa BEOMa IIMPOKY NPUMEHY Y OPTAaHCKOj* ™ U He-
OPTaHCKOj XeMMjM,26’27 MeTa/ITHUM KHaCTepMMa,S’zs’Zg
YI/beHMYHVM MaTepUja/iMMa,>® CyIIPaMOJIEKYICKO] Xe-
Muju,** XeMuju noppupnHa,** xeMuju mnomumepa.
Hexn on muOro6pojuux npumena H/KC-a y opras-

Cruxa 2. Vispauynare BpenHocTu NICS(0) n NICS(1) 3a 6ensen u nuxinobyraguet. Bpegnoctn HVKC nnpexca cy fare y
UCTHUM jeAVHUIIaMa y KOjIM Ce M3paKaBajy XeMMjCKa IToMeparba (ppm).
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Crmka 3. V30-110BpIIHA BPEIHOCTY XeMUjCKe 3alTuTe3a OeHseH npeysera 13 Ped”. [ToppiuinHa 03HaueHa XY TO je Ha
0,1 ppm, 3eJIEHO Ha 0,5 Ppm, IJIABO 3€JIEHO Ha 1ppm, TUPKM3HO Ha 2 Ppm ¥ IJIABO Ha 5 pPpm, IOK je MOBPIINHA O3HAYeHa
IIPBEHO Ha 0,1 ppm.
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Crnuka 4. Vinycrparusan npumep H/KC-ckena 3a 6ensen. Ha 1eBoj cTpaHu fart je rpaduk Koju IOKasyje Kako ce BpeIHO-
ctu HYKC nHpekca Memba ca moMepameM Bq aroma off 1jeHTpa 6eH3eHOBOT IpcTeHa (r = 0.0) [Y)K IpaBlia HOPMaTHOT Ha
MOJIEKY/ICKY paBaH. Ha fecHOj cTpannu npukasaH je 1monoxaj Bq aroma y kojuma je uspauynar H/MKC unpgekc.

CKOj XeMMju Cy WCIUTUBAE MEXaHU3Ma peakuuje
ca apoOMaTMYHUM IIPEeTasHUM CTambuMa,** Mobujyc
(Mobius),” Kper-Mob6ujyc (Craig-Mobius) apoma-
TUYHUM CHCTEMUMA,”® XeJTaTHUM CUCTEMMMA,* MeTa-
0apOMATUYHUM CUCTEMMMA. *°

HVKC je naurao 6pojHe fpyre npuMeHe, Kao MITO
je ckopuje MOKa3aHo y AM3ajHy HOBUX aHTU(YHIIAHUX
6enzodypaHoHa,* WM y MOJIeTIOBakbY aHTUOKCUJIATH-
BHOT KananuTeTa (peHOIHNX jefuberba.

YMECTO 3AK/bYUKA

Hapasno, HVMKC nMa u Hepoctataka.” Jako ce
HVKC yrimaBHOM J06pO CIaxe ca APYIUM KPUTEPIjy-
Ma apOMAaTUYHOCTH, Kao IITO Cy apOMaTCKa CTabmIn-
3anuoHa eHepruja (ACE), CTpyKTypHI*** I HeKU py-
T MaTHeTHM KPUTEPUjyMIL,* He Tpeba ra HEKpUTUUIKY
npuMemyBaT.¥~* VI cam llnejep je ca cBojuM capag-
HUI[MMA Y peBUjaTHOM WIAHKY 2005.° TOIJHE TIpefBu-
meo na he ce jaButu pasnuunra orpanndera H/KC-a.

ITocTaBma ce muTame ILITa MOXEMO OYeKMBa-
TI Y HapeJHUX 25 TOAVHA. PeamHo je odekuBatym ma

he HMKC ocTaTit jenHo off ITTaBHUX OpPyXja y UCIIU-
TUBaWy apomatuyHocTu. Ilopen cBux orpanmyema
u Hepocrataka, HVKC he cBakako Outu jeman op
Haj/IaKIIMX HAuMHA 3a UCTIUTYBAIbE ADOMATUIHOCTH Y
OIHOCY Ha JIpyTe KpUTepyjyMe apoMaTMIHOCTH. Mo-
ryhe je ouekmBaTy M MHOTe Jpyre IpUMEHe, HOIYT
OHIX Y pa3BOjy HOBMX JIEKOBa ¥ HOBIX MaTepujaa.
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25 YEARS OF NICS

Sladana DPORDEVIC!, Slavko RADENKOVIC,
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2University of Erlangen-Nuremberg, Erlangen,

Germany
3Leibniz-Institut fiir Katalyse, Rostock, Germany

NICS (Nucleus Independent Chemical Shift) is
one of the most employed aromaticity indices. The
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enormous popularity of this aromaticity descriptor
comes from the simplicity of NICS calculation and its
wide interpretative capabilities. This paper describes
how the NICS can be calculated and how obtained
results can be further analyzed. During a 25 year-long
history the NICS found numerous applications, which,
together with its shortcomings, were outlined here.
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