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[lpencraBenata 3a 3amMTa JWCEpTalusl pasriiekJa C METoJa Ha KiacHyecKara
aTOMHUCTUYHA MoJIeKysiHa auHamuka (MJ]) mpoiieca Ha HaBJIM3aHE HAa TENTHUI-JICKAPCTBEH
KOMILIEKC MPe3 MOJEIIHU KICThYHU MeMOpaHu. llenTa e u3sicHIBaHE Ha MOJICKYJHO HHUBO Ha
MeXaHU3Ma Ha TPAHCIIOPT MPe3 JIMIHIHU OUCIOEBE Ha MOTCHIIMAICH KOMIIOHEHT OT T0-CJIOYKHA
crcTeMa 3a JIOCTaBKa Ha JIeKapcTBa U (PaKTOpUTE, OT KOUTO 3aBUCH CKOPOCTTAa W HAYMHA Ha
TPaHCIOKAIHSI.

B pamkuTe Ha paboTara 1o JqucepTanusaTa ce HaJIOKU pa3padOTBaHE HA U3YHCIUTEIICH
MIPOTOKOJI 32 ONMCAHKWE HA MPEMUHABAHETO HAa KOMILJIEKCA, KOWTO Jla BB3IPOU3BEXK/1a KOPEKTHO
eKCTIEpUMEHTATHA CTPYKTYPHH U TEPMOJMHAMHYHHM CBOWCTBA M Ja TIO3BOJISIBA MPOCIIEISIBAHE
Ha TpaHCIOpTa Ha MOJEKylaTta Tpe3 IUNHIHUS OWCIoi, ThH KaTo MpernopbYaHUTE B
JUTeparypaTa TapaMeTpd 3a CHMYJAIMM Ha OHCIIOEBE C€ OKaszaxa HEeNpPUIOKHUMHU.
JIoKTOpaHTKaTa MPeoI0sl YCIEIIHO TO3H CEPHO3EH MPOOIIeM M YCIs Jia JOCTHTHE J0 3HAYUMHU
HAaydHH pe3ynratd. M3momsBaiiku pa3paboTeHaTa W3YHCIMTENHA CXeMa € OTKpPOCHO
CBIIECTBEHOTO 3HAUEHHE Ha CMECEHHs JMIHJIEH ChCTaB Ha MeMmOpaHara 3a Tpoleca Ha
npeMuHaBane. ChIO Taka € MOTBBP/CHA KII0YOBATa PO HA HAIMYHETO Ha eIeKTPOCTATHYCH
TpaJIMeHT B HOPMAJHO HA OWCIIOS HampaBieHHE. 3a MPBB BT € MPOBeAeHa aToMUCTHYHA M/]
CHUMYyJIalisl ¢ IBJDKAHA 3 1S, KOSTO IMO3BOJIM HAOIOAaBaHE HAa IBITOBPEMEHHH SIBICHUS —
ciontanen flip-flop Ha numuaHM MoNekynM MeXay JBaTa MOHOCIOS M HEXENaH CTPYKTYpeH
MPEXO]] Ha JIMUANTE KbM TBBPAO CHCTOSHUE MPH MOJYU30TPOITHO CKaJHpaHe Ha HaJSTaHETO.
OcCHOBEH pe3yiTaT OT H3CJICJABAHETO Ha JOKTOPAaHTKaTa € OIEHKaTa Ha CHEPreTHYHUTE
Oapuepy, KOUTO KOMIUIEKCHT TpsOBa Ja Mpeojiosiee, 3a Ja MpEeMHHE Mpe3 MeMmOpaHaTa, U Ha
¢dakTopuTe, KOUTO UM BIUsAT. [Ipe/yio’keH € TOCTBIIKOB MEXaHW3bM Ha HaBIH3aHE Ha
KOMIUIEKCa B OHMCIIOS Ype3 MOCTENIEHHO OTAPBIIBAHE W CIIEABAIIO IO-IBIOOKO MPOHHUKBAHE.
Pesynrarure, moiydyeHH B paMKHTE Ha JHUCEPTAIMsITa, pa3KpHUBAT KAaKTO HOBH EJIEMEHTH B
MOBEJICHUETO HAa JIMMIUJHU OWCIOeBe Ha MHUKPOHHMBO, Taka W WHQOpPMAIUs 3a MpeHoca Ha
OMOAKTHBHHS KOMITJIEKC, KOSITO MOKE J]a Ce M3IT0JI3Ba 32 ONITHMHU3UPAHE Ha MOBEIEHHETO MY B
paMKHUTE Ha CHCTEMH 3a JJOCTaBKa Ha JIEKapCTBa.

Beuukn nmpecMsaTaHus B AECEpTalUsATa ca JIMYHO JIENI0 Ha TOKTOPAHTKATa. 3a YCIIEIIHO
W3ITBJIHEHUE HA TIOCTABCHUTE HW3CJICIOBATEIICKH 33Ja4l TS YCBOM Ha NMPO(EeCHOHATHO HUBO
UJCUTE ¥ KOHIETIIMATE Ha MOJICKYJTHATa MEXaHWKA U Te3W Ha MOJICKYJIHATa IWHAMHKA, KaTo Cce
3alo3Ha M3 OCHOBM C HMHCTpyMEHTapuyma Ha MJ] cuUMymanuuTe HM3ISUI0 B PaMKHTE Ha
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TPUTOTUIIHUS TEPHOA. Bbp30TO 11 HaBIM3aHE B Hay4HAaTa MPOOJIEMATHKA U METOIOJIOTUYHUTE
oco0OeHocTH Oelie MOAMOMOTHATO OT CONIMAHATA M (U3NKOXMMHUYHA TIOAroToBKa. Kato mbpBa
YacT OT U3Cle[BaHeTo r-lla MBaHoBa HampaBu 0030peH mperiiea Ha TeopeTHdHute MJ]
MPEeCMSTaHUS U Ha peluiia eKCIIEPUMEHTAITHU H3MEPBaHUsI 3a JTUIHIHN OuciioeBe. ToBa yinecHH
3HAYUTEIHO pa3pabOTBaHETO Ha aJ[EKBaTCH HW3YHCIUTEICH MPOTOKOJ, KOHUTO TS MPHIIOKH
YCIICNIHO 3a W3CJICJIBAHE HA HABIM3aHETO Ha MENTUA-JCKAapCTBEHHs KoMIulekc. Paborara mo
aEcepTanusaTa Oere MoAMOMOTrHaTa B U3YMCIUTEIHO OTHOLICHHUE OT MPEIOCTABEHUTE PECYpPCH
Ha BHCOKompomsBoaurTenHata cuctema Avitohol B HMHUKT-BAH. Karo wwacr or
npodecroHaHOTO ¢ oOydeHue Hukonera VBaHOBa ycBOM TEXHUKUTE 3a pabOTa Ha TaKaBa
cUcTeMa W HAuyuHHUTE 32 C(PEKTHMBHO H3IO0J3BAHE HA KOMITIOTPHUTE. 3a TOBA CIIOMOTHA H
obyuyennero B benrpan, CepOusi, B koeTo Ts B3e yuactue. [lo Bpeme Ha HayuHaTta paboTa 1o
JHcepTanusaTa JOKTOpaHTKaTa Pa3BM YMEHHUATA CH 3a pa30MpaHe M INpHaraHe Ha CJIOXHH
TEOPETUYHH KOHIEMIIMA W MOJICIM, 32 aHaJM3 W WHTEPIPETHPAHE Ha TOJEMHU MAacCHBH OT
YHCJICHU JaHHU M W3BIMYaHE HAa (PU3UYHU HM3BOJM OT TAX, 32 OQOpMSHE U TpPEACTaBSHE Ha
pe3yaTartu. 3a TMOCJIEIHOTO CBHJIETENCTBA YCIHEIIHOTO M ydacTHe B 2 YHUBEPCUTCTCKH U 4
HaIlMOHATHU Hay4yHU (opyma. ['-11a FiBaHOBa MMa Bede M3rpajicHu CIIOCOOHOCTH Jia pasriiex/aa
W pelraBa CaMOCTOSITEIHO HaydyHH mpoOsiemMu. ToBa TS TOKa3a MO BpeMe Ha H3KIFOYUTEIIHO
camocCTosITeNTHaTa CH paboTa Mo JUCepTaluATa, KaKTO U B MOMEHTa C aKTUBHUTE CH TMPUHOCH
KbM €IMH YHUBEPCUTETCKH M €IUH HAIMOHAJIECH HW3CIEeJO0BATEICKUA MPOEKT MO TEMAaTHUKH
CBBp3aHHU C JUCEepTaIUiITA.

Pesynrature ot paborata mo aucepranusATa ca MyOnukyBaHu B 1 HaydHa cTaTusl B
pedepupano B SCOPUS Obarapcko crnivicaHue W ChINO Taka € WU3MpaTeHa 3a rmedyar | cTaTtus B
Mexxaynapoanoto crucanne Journal of Computational Chemistry. JlokrtopanTkara wma
OCHOBEH MPHUHOC U B ABeTe MyOnuKkaruu. ChIIo Taka B MOMEHTA TIOATOTBS OIIle TPH PBKOIIHCA C
pe3yaTaT OT AWCEPTAIHsITa, KOUTO e OBbJaT M3MpaTeHH 3a MyOIMKyBaHE B MEXIYHAPOHH
CIIMICaHHS.

3AKJIIOYEHUE

[IpencraBeHuTe 3a 3amIUTa MaTepHald MOKPUBAT BCUYKM M3MCKBAaHUS Ha 3aKkoHa 3a
pa3BuTHEe Ha akageMuyHus chcTtaB Ha Pb wu IlpaBunmnuka 3a HeroBoto mnpunarane. [lo
MPEMOPHUUTEIHUTE U3UCKBAHMSI 32 TIOJTydyaBaHe HA HAyYHU cTerneHn Ha DakynTera mo XuMusl u
¢dapmarus Ha CY ,,CB. Kii. Oxpuzacku” e ny0iaukyBaHa efHa ctatus B pedepupano B SCOPUS
OBITapCKO CIMCAaHUE, a M3MpaTeHaTa B MEXAYHAPOJIHO CHHCaHHWE ¢ UMIAKT (aktop 3.229 B
MOMEHTa € B HanpeaHana (a3a Ha pereH3upane. Bp3 ocHOBa Ha TOBa M Ha BCHYKO rOpEKa3aHo
JaBaM TOJIOKUTENIHA OIlIEHKa Ha JAUCEePTAllMOHHUS TPyA U TpenopbuBaM YOEIeHO Ha
yBa)kaeMOTO HAy4YHO KypH Ja npuchau Ha Huxonera ['eoprueBa lBanoBa oOpazoBaTenHara u
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