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Kandidatja punimin e saj e fillon me pdrshrkrimin e agjenteve nervor€, me theks te veqantd te

atyre t€ cilet i perkasin grupit tE organofosfateve (OPs) e te cilet konsiderohen si agjentet kimik

te luftes (helme luftarake). P6rshkruhet se si k6to komponime mund t€ ndahen nd dy lloje (sipas

p6rdorimit): kunder njerezve dhe atyre qe p6rdor6n kundEr bim€ve. Kandidatja vijon me

p6rshkrimin reth klasave kryesore tE kolinsterazave - me qellim te p€rshkrimit te mekanizmit

vepru€s t0 agjenteve nervor€. Pra, mekanizmi primar i toksicitetit te te gjitha agienteve nervorE

pershkruhet tE jete inhibimi i enzimes acetil kolinesteraze (AChE) Pjese pdrber6se e kesaj

kaptine eshte edhe diskutimi permbajtesor rreth ekspozimit ndaj agienteve nervor€ dhe

kontaminimit te mundesh6m. NE veganti ne fokus eshte edhe permbledhja e pjesdve te



et me antidot6 (atroPin€'

oksime . . .) n€ rast ekspozimi ndaj k€tyre helmeve kimike'

Ne kapitulllin e dyte, shtjellohen nanokonet e karbonit - materiale me veti unike tE cilat

kandidatja i ka analizuar si adsorbent ndaj agi€nt€ve nervor€: Tabun, Sarin, vX dhe Novichok

A-234. Ne trajtimin e k6tij kapitulli jepen informata shume t€ vleleshme shkencore, rreth

struktures, perfitmit laboratorik e nE shkall€ mE tE madhe t€ nanokoneve tE karbonit'

Kapitulli IIlt€ pershkruan baz6n e detajuar te metodave teorike me t€ cilat esht€ sherbyer

kandidatja per t€ realizuar hulumtimin n€ fial€. Kapitulli perfshin€ pershkrimin e Dinamikes

Molekulare ( si pjes€ e metodave tE mekanikes molekulare ) , fush€n e forcave , metoden Monte

carlo (duke diskutuar me theks t6 veganterreth perparesive te kesaj metode), pasuar metoden

DFT.

N6 pjesen pasuese paraqiten dhe diskutohen rezulatet e llogaritjeve teorike te realizuara' Pra,

studimi si qellim thelb€sor ka patur hulumtimin e nd€rveprimeve te agienteve nervore me

nanokonet e karbonit (CNCs). Permes rezultaterre tE p6rfituara, kandidatja arrin nE konkluzion tE

rend€sishme, pErfshirE pikat vijuese:

o rlanokonet e karbonit jan6 t€ efektshme per t€ kapur (adsorbuar) agjentet

nervo16.

o vlera negative e energiise s€ adsorbimit tregon se agjentet nervore kan€

tendencen tE adsorbohen spontanisht n6 sip€rfaqen e nanokon€ve t€ karbonit'

o fezultatet e llogaritjeve DFT tregojn€ se molekulat e agjenteve nervore

transferojn€ ngarkesen n€ sip€rfaqen e nanokon€ne te karbonit glate procesit adsorptive

t€ tyre.

llogaritjet DFT konfirmojn€ se pjesa e brendshme e nanokon€ve ka nj6

afinitet m€ tE larte p€r tE absorbuar agient6t nervor€, rreth -10 kcal/mol me shum6 se sa

pjesa e jashtme e nanokon€ve.

simulimet e dinamik€s molekulare dhe rezultatet Monte Carlo (MC) tregojnE

se agjentet nervore kan€ nje gieometri t6 ngiashme te adsorbimit, duke qendruar paralel



/

@€vet€karbonit.

N€ bazii te giithe k€saj qE u tha m€ lart€, komisioni profesional sjelle k6to vler€sime: Autorja

Majlinda HALITInE dor€shkrimin e tem6s s€ diprom.s nE studime master me titull "studimi

teorik (DFT dhe Monte Carlo) i pdsorbimit tE agidntEve nervor\: Tabun' Sarin' W dhe

Novichok A-234 nE siphrfaqen e NinokonEve tE korbonit": a) temen e ka dorEzuar n0 form6 t0

plot€ ashtu si parashihet me statut; b) rezultatet e veta i ka trajtuar n€ bazl shkencore; c)

vrer€sojm. se duke patur parasysh cil.sin. e dor.shkrimit te dor.zuar kandidatja ka fituar aft€si

t€ shk€lqyeshme nE aplikimin e llogaritjeve t6 avancuara teorike nE studimin e vetitE adsorbtive

t6 nanokoneve tE karbonit ndaj molekulave t€ agient.ve nervor. dhe d) punimi eshte i

r€ndesish.m sepse v€ n€ pah mund€sin e aplikimit t6 nanokoneve tE karbonit si material me

performace te larte nE adsorbimin e agient€ve nervore'

NEbaz€tegiithek€sajq€utham6lart6,komisioniprofesionalvlerEsonpozitivishtk€t€

dor.shkrim t6 punimit t€ masterit dhe i propozon K€shillit M.simoro Shkencor t6 FShMN-sd qE

kandidat€s Mailinda HALITI ia aprovoj at6 si baze p6r arritjen e grades shkencore Master i

Shkencave Kimike - drejtimi Kimi Analitike dhe Mjedis'
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