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Kandidatja punimin e saj e fillon me pérshrkrimin e agjenteve nervoré, me theks t€ vecanté té
atyre té cilét i pérkasin grupit t& organofosfateve (OPs) e té cilét konsiderohén si agjentét kimik
té luftés (helme luftarake). Pérshkruhet se si kéto komponime mund t€ ndahen né dy lloje (sipas
pérdorimit): kundér njerézve dhe atyre qé pérdorén kundér biméve. Kandidatja vijon me
pérshkrimin rreth klasave kryesore t& kolinsterazave — me qéllim t& pérshkrimit t&¢ mekanizmit
veprués té agjenteve nervoré. Pra, mekanizmi primar i toksicitetit t& t& gjitha agjenteve nervoré
pérshkruhet t€ jeté inhibimi i enzimés acetil kolinesterazé (AChE). Pjesé pérberése e késaj
kaptine &shté edhe diskutimi pérmbajtésor rreth ekspozimit nc{aj agjentéve nervoré dhe

kontaminimit t& mundéshém. Né vecanti né fokus &shté edhe pérmbledhja e pjeséve t&




ndérlidhura me dekontaminimin dhe kujdesin mbéshtetés e veprimet me antidoté (atroping,
oksime . ..) né rast ekspozimi ndaj kétyre helmeve kimike.
Né kapitulllin e dyté, shtjellohen nanokonet e karbonit — materiale me veti unike t& cilat
kandidatja i ka analizuar si adsorbent ndaj agjéntéve nervoré: Tabun, Sarin, VX dhe Novichok
A-234. N& trajtimin e kétij kapitulli jepen informata shumé t& vleféshme shkencore, rreth
strukturés, pérfitmit laboratorik e né shkallé mé t€ madhe t& nanokoneve té karbonit.
Kapitulli I1I-t¢ pérshkruan bazén e detajuar té metodave teorike me t€ cilat &shté shérbyer
kandidatja pér t& realizuar hulumtimin né fjale. Kapitulli pérfshing pérshkrimin e Dinamikés
Molekulare ( si pjesé e metodave t& mekanikés molekulare ) , fushén e forcave , metodén Monte
Carlo (duke diskutuar me theks t& vegantérreth pérparésive t& késaj metode), pasuar metodén
DFT.
N& pjesen pasuese paraqiten dhe diskutohen rezulatet e llogaritjeve teorike té realizuara. Pra,
studimi si qéllim thelbésor ka patur hulumtimin e ndérveprimeve t& agjentéve nervoré me
nanokonet e karbonit (CNCs). Pérmes rezultateve t& pérfituara, kandidatja arrin né konkluzion té
rendésishme, pérfshiré pikat vijuese:

. nanokonet e karbonit jané té efektshme pér t& kapur (adsorbuar) agjentét

nervore.

. vlera negative e energjis€ s€ adsorbimit tregon se agjentét nervoré kané

tendencén t& adsorbohen $pontanisht né sipérfagen e nanokonéve té karbonit.

. rezultatet e llogaritieve DFT tregojné se molekulat e agjentéve nervoré
transferojné ngarkesén né sipérfagen e nanokonéve té karbonit gjaté procesit adsorptive

té tyre.

B llogaritiet DFT konfirmojné se pjesa e brendshme e nanokonéve ka njé
afinitet mé té larté pér t& absorbuar agjentét nervore, rreth -10 kcal/mol mé& shumé se sa

pjesa e jashtme e nanokonéve.

» simulimet e dinamikés molekulare dhe rezultatet Monte Carlo (MC) tregojné

se agjentét nervoré kané njé gjeometri t& ngjashme t& adsorbimit, duke géndruar paralel J




me sipérfagen e nanokongve t€ karbonit.

N& bazé té gjithé késaj qé u tha mé larté, komisioni profesional sjellé k&to vlerésime: Autorja
Majlinda HALITI né doréshkrimin e temés sé diplomés né studime master me titull “Studimi
teorik (DFT dhe Monte Carlo) i adsorbimit té agjéntéve nervoré: Tabun, Sarin, VX dhe
Novichok A-234 né sipérfaqen e Nanokonéve té karbonit” : a) temen e ka dorézuar né formé té
ploté ashtu si parashihet me statut; b) rezultatet e veta i ka trajtuar né bazé shkencore; c)
vlerésojmé se duke patur parasysh cilésin€ e doréshkrimit t& dorézuar kandidatja ka fituar aftési
té shkélqyeshme né aplikimin e llogaritjeve t€ avancuara teorike né studimin e vetité adsorbtive
t& nanokoneve t& karbonit ndaj molekulave t€ agjentéve nervoré dhe d) punimi &shté i
réndesishém sepse vé né pah mundésin e aplikimit t& nanokoneve t€ karbonit si material me
performacé t€ larté né adsorbimin e agjentéve nervoré.

Né bazé t& gjithe késaj q¢ u tha mé larté, komisioni profesional vleréson pozitivisht kéte
doréshkrim t& punimit t& masterit dhe i propozon Késhillit Mésimoro Shkencor t& FShMN-s€ qé
kandidatés Majlinda HALITI ia aprovoj até si bazé per arritjen e gradés shkencore Master i

Shkencave Kimike — drejtimi Kimi Analitike dhe Mijedis.
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