HACTABHO-HAYYHOM BERY
YHUBEP3UTET Y BEOI'PAZY — ®AKYJITET 3A ®PU3NYKY XEMUJY

Ha Il penoBHoj cemnunm HacraBHo-HayuyHor Beha ®akynrtera 3a (u3nuky xemwujy,
Yuusep3uteta y beorpany, oapskanoj 08.12.2022. rogune, nMeHOBaHHM cMO 3a WwiaHoBe Komucuje
3a OIEHYy W 0A0paHy JOKTOpCKE auceprainuje Kanaunatkumbe Mummjane Jlparojmosuh (pob).
CaBuh), mactep (Qu3MKoxemuyapa, MOJ HACIOBOM: ,,YTHIAj JONHPAKA Ha €JeKTPOHCKY
CTPYKTYPY M CTA0MJITHOCT AJTYMHHUjYM-XUAPHUAA U JUTHjyM-TeTpaxuapuaoaaymunara(lll)”.

W3pana noxropcke nucepranvje KanauaaTkumke Munnjane Jparojnosuh moa HaBeIeHUM
HacjoBoM o00peHa je Ha VI penoBHoj cequuin HacraBno-HayuHor Beha dakynrera 3a GU3HUKY
xemujy, onpkanoj 08.03.2018. romuue (6poj omiyke: 256/2). Ha ocHoBy Te omnyke, Behe
HAayYHHX OOJIaCTH TIPUPOJHUX HaykKa YHHBep3uTeTa y beorpany Ha CeIHUIU OAPIKAHO]
29.03.2018. ronuue, m1ajo je carJacHOCT Ha MPEIJIOT TEME IOKTOPCKE JUCEepTaIHje.

Ha ocHoBy mpernena u aHanu3e JOKTOPCKE AUCEPTAIMje KAHAUIATKHUILE, ITOJHOCHUMO
HacraBno-nayunom Behy crnenehun

N3BELITAJ

A. Ilpuka3 caapxxaja qucepraumje

JlokTopcka  gumcepranyja  KaHouaatkue ~ Mwunujane  JlparojmoBmh, — mactep
¢usnKoxeMuuapa, HamucaHa je Ha 87 cTpaHa KyI[aHOT TEKCTa, y CKJIaay ca YIIyTCTBOM 3a
00JIMKOBamke JTOKTOPCKE aucepranuje YHuBep3urera y beorpany m caapxu cienehe menose:
HACJIOBHE CTPAHMIIE HA CPIICKOM U €HIJIECKOM je3uKy (2 cTpaHe), CTpaHuIly ca HH(pOopMaIjaMa o
MEHTOpHMa M wiaHoBUMa KomucHje (1 cTpaHa), 3aXBaiHUIY (2 CTpaHe), CaKEeTaK U TMOJaTKe O
JOKTOPCKO]j TMCEPTallMjy Ha CPTIICKOM U €HTIIECKOM je3uKy (2 cTpaHe), caapxaj (2 crpane). Tekct
paja mo moryiaBjbuMa je mojaesbeH Ha: YBoa (1 ctpane), Ckaaauuireme BogoHUKa (7 cTpaHa),
Teopujcku neo (8 crpana), Exciepumentannu neo (4 crpane), Pesyaratu u quckycuja (44
crpane), 3akibyuak (2 ctpane), Jluteparypa (254 nureparypua HaBoja, 12 crpana), Ilpusor (9
crpana), buorpaduja aytopa (1 crtpana), [Ipuno3u mporcaHu MpaBHIKMa YHUBEP3HUTETA O
MIOTHOIICHY IOKTOPCKE IUCepTalnje Ha ojo0paBame (4 ctpane) u [Tydnukanuje u caommrerma (2
CTpaHe).

Hucepramuja canpxu ykymHo 24 cimka u 14 tabena, ox kojux 24 cinuke um 13 tabena
(yxymHO ca npuiio3uma 32 tabesie) MpeICTaBibajy pe3yliTaTte HCTPaKUBaka KaHIUIaTKHIbE.

VY neny ommTé YBOJ ONMHCaHA je aKTYEIHOCT W 3aHUMJBUBOCT MPOOJIEMATHKE IOKTOPCKE
JucepTalyje U MprUKa3aHa IMpoj NepcreKTHBa n3a3oBa y 00J1acTi BOJIOHUYHE EHEeprije.

[Tornassre CriaaumiTeHe BOJOHUKA YOINIUTEHO ONHUCYje BHJOBE U MPEIHOCTU
CKJIaJIMIITEeHha BOJOHMKA y MaTepHjajiiMa, Kao U M3a30B€ KOjUMa je Hay4Ha JaBHOCT OKyIHpaHa y
[IUJbY M3HAJAKEHa aJIeKBaTHOT MaTepHjajia 3a CKIQJUIITEHE, U TMOJIEJHEHO je Ha TMeT IeNTUHA:
CKJIAUINTEHEC BOJAOHUKA Y YBPCTOM CTamy; IIHJbaHe TIephopMaHce MaTepHjalia 3a CKIaTUIITEHE
BOJIOHMKA, METaJTHH XUAPUAHM, KOMIUIEKCHH METATHU XUAPUAN; KapaKTEPHUCTUKE METAITHUX
XHIpHUIa OJ WHTepeca 3a CKIAJWIITEHe BOJOHWKA. Y TIETOj IEeTMHH je akIeHaT Ha
TEPMOJIMHAMHUIIA COPIIIHje BOAOHUKA Y METaJIMMa, KOja je Ol BAYKHOCTH 33 pa3yMeBame Jeja O
CTaOMITHOCTH UCIUTUBAHUX MaTepHjaia y 0BOj JOKTOPCKO] JUCEPTALUjH.



[Tornasspe Teopujcku A€o MOJEIHEH j€ HAa OcaM IIeJIMHA 01 KOJUX MPBUX MET I[EJIMHA YBOJIE
YyHTaola y CyITHHY TeopHje ¢yHkumoHana ryctuae (eur. DFT) koja mpeacraBjba OCHOBHY
MeTOly KOpHUIINeHY Y U3paJii OBE IOKTOPCKE AUcepTaluje. Y cerMeHTy ANpoKCUMaIje YKPaTKo
cy omnucane Hajuemhe kopunihene anpokcumaiyje ykibydene y DFT npopauyne (LDA, GGA) u
pehe xopumrhen u3aMeHCKO Kopenanuonu moreHiujan beka u Iloncona (TB-mBJ) xoju je
oMmoryhuo mmpe cariieJjJaBame eJIeKTPOHCKE CTPYKTYype IMOCMaTpaHuX Mmarepujana. Y CerMEeHTY
[Iceynonoreniujanu, o0jalImbeH je KOHIENT MpopadyHa ca KOpHIIhemeM IceyI0NOTeHIr]jana
KOjU Ce€ TI0Ka3a0 Kao M3Yy3eTHO aTpakTUBaH jep cMamyje Opoj eleKTpoHa KOju ce TpeTupa
eKCIUIMIUTHO. [locnmenmsn CerMeHT OBOI IMOTJaBJba Jajeé yBHJA y MPOrpaMCKe IOCTaBKE W
METOOJIOTH]Y OBOT Jejia UCTpakhBama (ONTHMH3ALMja ITapaMerapa y MporpaMcKiM MaKkeTuMa
Wien2k u Quantum Espresso).

VY nornasmy EkcnepuMeHTATHH /€0 MCTPa:KMBamkba — MeTO/e ONMCaHa jeé MEeToja
MEXaHOXEMHjCKEe CHHTe3e MoaudukoBaHux wmarepujama Ha 0Oasu LiAlHs u  FexOg,
¢u3NYKOXeMHjCKe MeTOoJie 3a Kapakrepu3anujy uctux (mudppakmmja X 3pamuma (XRD),
TeMIeparypcku mporpamupana jaecopruuja (TPD), mykneapna maraerna peszonanra (NMR),
MecbayepoBa cnektpockonja (MS)) ka0 W ONTHMH30BaHH  YCJIOBH  H3BOlhema
EKCIIEPUMEHTATHUX MEPEeHba.

[Tornassee Pe3yiTaTu u AUCKYCHja MOJEJHEHO j€ HA OCHOBY IIPEIMETA MPOyYaBama y IBE
nenmHe. O0e menuHe 3a JONMyHY M NpOUIMpeme NocTojehnx ca3Hama KOPUCTE TEOPH]jCKe
npopauyHe Ha 6a3u DFT. [IpBa nenuHa ce 0IHOCH Ha TEOPHjCKa UCTpaxuBama noiaumopda AlHzs
a Jpyra Ha KOMOMHOBaHA TEOpHjCKa M eKcliepuMeHTanHa ucTpaxuBamwa LiAlHs (LisAlHs je
M3y4yaBaH Kao Mpou3Boj aekommnosuirje LiAlHg).

VY npBoj HenuHY Ccy AeTajbHO ucnutuBaHu nmonmmmopdu AlHz (o-, B-, 1 y): onTUMH30BaHU
Cy CTpPYKTypHH MapamMeTpu M ojpeheHa Mehyaromcka pacTojama; JOJATHO j€ H3BpIICHA
penakcaiyja mapameTrapa KpUCTallHe pelneTke W aToMckux mosunuja o'-AlH3 (u3yuaBan pamn
MPOLINpPEha UCTPAKMBakha TEPMOJUHAMUKE UCIIMTUBAHUX MoJauMopda, jep je MAeHTU(UKOBaH
kao Mehycrenen paexommosunmje [-AlH3). 3a ynopehuBame CTaOMIHOCTH HCIUTHBAHUX
nomumopda AlHz m3pauyHata je eHtannuja GopMmupama, Koja je alpoOKCUMHUpaHa MPOMEHOM
eJIEKTPOHCKE eHepruje m3Mely mpojykara M peakraHara peakuuje. JloOMjeHu pe3ynTaTtu cy
ynopehenu ca panuje o0jaBrenuM noganuma u3 DFT cTynuja u pesynratima eKCriepuMeHTATHUX
UCTpaKMBama W TUCKYTOBaHH Cy pas3no3u Behe enranmuje Gopmupama 3a f-AlH3, koja je y
UCTPaXHBabUMa y OKBUPY OBE JIUCEPTAIIH]je U IPYTHX TEOPH)jCKUX UCTPAKNBAHA Y CarJIACHOCTH,
aJli y pacKopaky ca pe3ylTaThMa eKCIepUMEHTATHUX UCTPaXKHBarma. Y HACTaBKY je HCIIMTHBAHA
€JIEKTPOHCKA CTPYKTypa MOCMaTpaHux nonumopda. 3a mpeBa3uiaxeme Mo3HaATHX mpodiema y
KOM M3MEHCKO KOpelnalMoHH (YHKIHOHAIM TOJLEHY]Y EKCIepUMEHTAIHE BPEJHOCTH
€HEeprujCKuX Tmpolena 4YBpcTUX Matepujana, kopuuthen je TB-mBJ norenumjan. Ilpema
JI0Ca/IallllbUM Ca3HaKbUMa, HE MOCTOj€ eKCIIEPUMEHTAIHE BPETHOCTH 32 -, Y- WK o'-TIoIUMOpOd.
[Ipema mnpopadyyHMMa TpaKacTUX CTPYKTypa, HCHUTHBAHU TOIUMOPPH C€ CBPCTaBajy Y
MIOJIYTIPOBO/IHUKE Ca IUPOKUM €HEPrHjCKUM IporenoMm. McnutruBama jaunHe Be3e Cy M3BEJeHa
Ha ocHOBY banmepoBe Tteopuje aroma y wmonekyny. Kriacudukamuja Bese je omoryhena
3axBasbyjyhu mo3HaBamy eneKTpoHcKe rycTuse (p) u Jlamnacujana enexrponcke ryctune (V2p)y
KPUTHUYHO) Ta4uKH BE3e€.

VYTHaj pa3IMuuTHX JI0TaHaTa Ha CTPYKTYpPHA U €JIEKTPOHCKa CBOjCTBA MCIIMTHBAH je 3a
nBa Hajuewrhe ucnutrubana nonumopda AlHz (a-, f-), ycnen unmweHule aa TpeHyTHO OCTOJU MaJlH
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Opoj cTyauja Koje pa3Marpajy yTvlla] METATHUX JI0NaHaTa Ha CTPYKTYpy U Moryha yHarnpehema
ocoOMHa OJ1 MHTEpeca 3a CKJIaIUIITCHha BOJOHUKA Y oBMM Marepujanuma. Jonantu (Li, Sc, Ti,
Cu, Cr, Fe, Nb, Mo, Zn, or Zr) cy npoy4YeHH Kao HaYMH MOJAU(UKAIIH]E SICKTPOHCKE CTPYKTYpe
M CTa0WIHOCTH WCHUTHBAHHUX MOJMUMOp(a aTyMUHUjyM-XUApUAA. YTHIA] JONaHaTa Ha
KapaKTepUCTUKE HCIUTHBAHUX IMoJiuMopda TpoydaBaH je ca aclekTa CYINCTHTYIHOHE H
MHTEPCTHLIMjaIHEe HHKOPIOpalKje aToMa MeTajia y roJjilazHe CTpykType. JlogaTtHo je ucnuThuBaHa
U CTaOMITHOCT COINCTBEHUX Jjedekara KpUCTATHE CTPYKType y OJaOpaHHM WHTEPCTHIIN]AITHO
JONTUPAHUM aJaHUMA.

Jlpyra 1eirHa OBOT MOTJIABJba H3HOCH Pe3yJiTaTe KOMOMHOBAHOT MPUCTYIIA, TEOPHjCKOT U
eKCIepUMeHTANHOT, Y ucnutuBamwy LIAIHs. TPD MeTomom ucnuTaHa Cy JecOpIIIMOHa CBOjCTBA
LiAIH4 momupanor ca 5 wt% FexOs. CHumamem wmoaudukoBaHor y3opka merogoM XRD
YCTAaHOBJGEHO j€ TPHCYCTBO mpoaykara gexkomnosunuje LiAlHs.  MecbayepoBom
CIIEKTPOCKOIIMjOM j€ HCIMTaHA JIOKAIIHA CTPYKTypa W HaelleKTpHcame joHa TBoxkha; Takohe,
TIOCMATPAHO je INTa ce jemaBa y Kpucranorpadckum (asama Koje caapxke O Fe y pasnnuuTuM
eranama ekcriepuMenTa. Merogom NMR ucnurana je JiokaiHa JUHAMHKA y cUCTeMy U npaheH
porec JACKOMIO3HIMje XUAPUAA, KOMEPUHUJATHOT W MOJU(PHKOBAHOT MEXAHO-XEMHjCKH. Y
TEOPHUJCKOM JIeNTy MCTPaKUBamkha MaXKha je YCMEpeHa Ha HMCIUTHBAEKE KPUCTAHE CTPYKTYpE,
TepMODUHAMUKE, EIIEKTPOHCKE CTpykType u necrabwimmsanuje LiIAIHs wu  LisAlHe.
JlecTabunu3anuja, Koja je pe3yaTar mo3uTuBHor Haenektpucama LiAlHs u LisAlHs, ucniurana je
M3padyHaBamEeM CHEPrHje Koja je MOTpeOdHa 1a ce YKJIOHE HEeKBUBAJICHTHH atomu H wu3
HEYTPAJTHHUX M MMO3UTUBHO HaeJIeKTPHCaHUX cyrnephenuja.

VY nornasiby 3ak/by4akK CyMUPAHU CYy CBH PE3YJITATH U 3aKJbYUIH KOJU CY IPOUCTEKIIN U3
OBE JHcepTanyje.

VY nornasspy JIuTepaTypa HaBeZIeHE Cy CBE IUTHPaHE pedepentie, 1o peaocieay lbUXOBOT
M10jaBJbUBAKbA Y TEKCTY.

VY mnornassey Ilpumio3u, Hamaze ce Tabene Koje ce€ OJHOCE HAa PE3yiTaTe TEOPH)CKOT
UCIHUTHBAaKkA, aJIM Cy 300T MPErjeHOCTH U30CTaB/bEHE U3 OCHOBHOT TEKCTA.

Bb. Onuc pesyarara qucepranuje

VY pany je mpukaszaHa OICeXHa CTyJHja, TEOPU]CKA U eKCIIEPUMEHTAIIHA, EPCIEeKTUBHUX
Marepujaiga y o0JacTH CKJIAIMINTEHa BOJOHUKA KOjUMa C€ MOKJIama Maxma Kao JIeNy pa3Boja
BOJIOHMKaA Kao ropusa. [locnenmwux roauHa cBefoy cMo 3arahema Ba3tyxa u edekra crakieHe
Oamite Koju Jeyjy Ha TJI00AIHO 3arpeBame Te je yrnoTpeda BOJOHMKAa Kao HOBOT MOTOHCKOT
cpeactBa (Hocaya eHepruje), koje he, y KOMOMHaIUju ca OOHOBJbUBUM H3BOpPHMA EHEprHuje,
3aMEHUTH KOHBEHIIMOHAIIHE U3BOpE eHepruje (yrab u HadTy), ujeai KOMe ce TeKHU y HajOIKoj
OyayhHocTu.

WcnutuBanu matepujaid y OBOj AMCEpPTAlMjU TMPUNAAA]y KJIAacCH METATHUX XUIpUIa
(momumopdu AlHz) u xommiexcHux meranHux xuapuaa (LiAlHg). Kopumhemem nampemHux
KOMITJYTEPCKAX METOJla M EeKCIEPUMEHTATHUX TEXHHKA, HWCIUTHBAaHE Cy CTPYKTYpHE |
€JIEKTPOHCKE OCOOMHE OBUX XHJIpHUJa U pa3MOTpeHe Moryhe Moaudukalmje J0nupameM, Kako Ou
Ce IITO YCICIIHH]€ OJATOBOPUIIO Ha MPOOJIEMATHKy y O0JIaCTH CKIIQTUINTEHha BOJOHUKA H
oMoryhmuia npuMeHa y HEKUM ApPYTrUM oOnacTuma Jajyhu HaydHH TONPHHOC 001acTH (U3MKe
YBPCTOT CTamba.

Kopumhemem Teopuje ¢yHKIMOHANA T'yCTUHE WCIHUTaHA Cy TpU Hajuyelrhe CUHTETHCaHa
nojguMopda anryMHHHjyM-Xuapuaa: o-, B- um y-AlHz, y by mnojammema  BUXOBHX
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CrenU(pUYHOCTH M TOTECHIMjaJTHOT IO0O0JbIIaka OCOOMHA y CBPXY CKJIAIUINTCHA BOJOHHUKA H
IpUMEHE Yy BOJOHUYHO] enekTpoHunu. CTyadja je ycMepeHa Ka JETEJbHOM HWCIHTHUBAbY
SNEKTPOHCKE CTPYKType IMocMaTpaHux anana. Oxctynama usMmely Teopujcku T0OMjeHHX |
EKCIIEpUMEHTAITHO 00jaBJbEHHX PE3yJITaTa y MOrIey CTPYKTypHUX 0COOMHA Cy Mame 0] 2%, IITO
je y panry mpernusHocTH kopuirhene crangapane metone (GGA-DFT). Jlobujene enranmuje
dopmupama oux anana (—7.6 kJ/mol Hz, —10.4 kJ/mol Hz, —7.3 kJ/mol H> 3a a-, B- u y-AlHz,
PECHEKTHBHO) Cy Y CarJIaCHOCTH ca APYTMM TECOPHjCKUM Pe3ylTaTuMa T00HjeHUM KopHuithemeM
DFT. Uzpauynara enepruja eneprujckor mnporena 3a o-AlHz (4.38 eV) nodujena kopunrhemem
TB-mBJ moteHuyjana je ymopeanmBa ca JHUTEpaTypHUM IMofanupMma, T0K cy 3a - u y-AlH3
u3padyyHaTe eHepruje eHepujckor mporemna 6.04 eV u 5.44 eV, pecnekTUBHO, MO TPBH MYT
o0jaBJbeHEe y JHUTEpaTypud M IpEICTaBibajy 3HA4YajaH HAyYHHW JONPHHOC W OCHOBY 3a Jajba
ucnHuTHBamka. Ha OCHOBY TJIaBHMX KapaKTEPUCTHKE 30HCKE CTPYKTYype, 3aKJbydeHO je Ja Cy
UCIIUTAHU aJlaHU S-TUIIA U TPE/ICTaBIbajy MOTYIPOBOJAHUKE Ca BETMKUM €HEPTUjCKUM ITPOIIETIOM,
JIOK je AMPEKTaH EHePrHjCKU MPOIeT yOUeH Ko a-monmMopda. Jaka natepakuuja msmehy Al-p u
H-s crama omoryhuna je ¢gopmupame AUCIIEP3UBHUJUX TPAKACTUX CTPYKTypa y ciaydajy B- y
onHocy Ha y-AlH3 anmu u Behu eHeprujcku mporier.

Ha ocHOBy nuckycuje o jaurHU Be3a HCIMTUBAHUX ajlaHa, 3aKkJbydyje ce J1a ce jaya Besa
oryieZla HETaTHBHHU]EM HaeJeKTpucamy Ha aromy H, mTo je m moTBpl)eHO HAKOH HMHTETpaiuje
KPUBHX TYCTHHE EJICKTPOHCKHMX CTama. bajepoBa aHamu3a je MOTBPIWIA ITPETEKHO jOHCKU
KapakTep uHTepakuuja u3mehy atoma Al u H.

AHanu3a 30HCKe CTPYKType yKa3aja je Ha pa3JInuuTy IPUPOIY HCITUTHBAHHUX MOJMMOpda
[0 THUTAKky pPa3IUYUTOT CTENeHa TUCIIEP3UBHOCTH TPAKACTUX CTPYKTYpa, KOj€é MOTHUYY O
JIOKaJIM30BaHUX M JIEIOKAJIM30BaHKX eJIeKTpoHa. [lope BeIMKOT TpaBUMETPHjCKOT KallalluTeTa 3a
CKJIQIUINTEHe BOJOHUKA, AlH3 monmumopdu Mory mMaTu u apyre NMpUMEHE Koje Cy y Be3H ca
MOOMITHOCTH €JIEKTPOHA. YIIPaBO je aHaIn3a 30HCKe CTpYKType nonmmopda AlH3 ykaszana Ha HOBe
CMEpHHIIEC Y CMHCIY yHarnpehuBama OBHX MaTepHjajia U MpeicTaBruiIa TeMeJb 3a MPOayOsbHBambe
CTEUCHHUX Ca3Hamba O CTPYKTYPHUM U EIEKTPOHCKUM ocobOuHa o- u -AlHs.

Teopujcku je UCHHUTAaH YTUIA) JOMAaHATa WHKOPHOPUPAHUX Y CTPYKTYpYy OBHUX MOJUMOpda
anymuHHjyM-xuapuaa: Li (y by kopenarmje ca LiAlHa), Sc, Ti, Cu, Cr, Fe, Nb, Mo, Zn, or Zr.
[Ipukazanu pesynratu, JOOHMJEHH y OBOM JIely T€3€, Cy yKa3aJldi Ha 3HadajHe MoJuduKaiuje
ocobuna AlH3 moiumopga kaga ce OHM JONHpajy CYNCTUTYHHOHO. Ilopen cyncTUTYLHOHHUX,
MHTEPCTULIMJATHU JIOMAHTH Cy 4YeCTH Yy CiIydaJy MEXaHOXEMH)CKE CHHTE3€e Marepujajia 3a
CKJIaUILITEeHE BoJOHMKA. CTOra je MeT JolaHaTa UCIIUTaHO y Ha MHTEPCTULIN]aJTHO] TIO3ULIU]H KOJT
00a nmomumopda. JIMCKyTOBHE Cy MpoMeHe y MeljyaTOMCKUM pacTojalkbuMa Koje Cy Ce jaBujie Kao
nocjenua A0NUpama, U aHAJM3UpPaH je TpeHJ MpeHoca HaenekTpucama. Kpaha mayxuHa Bese
(u3mehy nmomanta u okpyxyjyhux H atoma) mpumehena je y cmyuajy Fe-u Cu-monupanux
nonumopda. Cyncturyuuja Al atroma, atomuma Ti, Sc 1 Zr nokasana ce Kao HajOOJbU HAUMH Ja
Cc€ MOJeNyjy OBH MaTepHujaiu. 3a WHTEPCTHUIIMjaJHE CIydajeBe pa3MaTpaHa jeé M KHHETHKA
JIeCOpIIIIje BOJOHUKA U 3aKJbYUEHO j€ Ja OBH JIOMAHTH YTUUY Ha JECTaOMIN3LU]y HCITUTUBAHUX
anmara. CyncTUTYIIMOHO U UHTEPCTUIIM]jamHo aonupame ca Li, Cu, Ti, Zr yTumnano je Ha onajaame
(cMameme) MpeHoca HaeJleKTpHcamka Ha oKojiHe H arome y MCIUTUBAaHUM allaHUMa, y ropehemy
ca NMPEHOCOM HaelleKTpucama y YHCTUM ajaHuma (mpe Jomnupama). M3padyHara pacrojama
u3Mehy nonanara u H atoma, kaza je 1oMaHT y MHTEPCTULIM]AIHO] TIO3ULIMjH yKa3yje Ha jak yTHUIIa]
JIOTIaHTa Ha HajOIKe OKpYKewe, W Jla je pacTojame u3Mely nomanta u H aroma Behe on
pacrojama Al-H y HemomudukoBanum ciyuajeBuma. Kpaha meljyaromcka pacrojama Al-H y
MHTEPCTHUIINjATHO JIOMMPAHUM ajlaHuMa yKa3yjy Ha TO Jia IOTaHT MoTuckyje oa cede H arom. Ti,
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Zr u Sc cy u3abpaHu Kao JonaHTd Mel)y JeceT MCIMUTHUBAHKX jep Cy Mmokaszainu Hajpehm mopact
CTaOWITHOCTH Y CTy4ajy CyNcTUTynuoHor nonupama AlH3, mok cy Li u Cu n3abpanu Kao JOMaHTH
ca CynpoTHUM e(EeKTOM, Tj. OHHM KOJU HaJBHINE JeCTaOMIHM3yjy mMoja3He ajaHe. EHepruje
Jonupama Jo0ujeHe 3a o0a W3ydaBaHa moiauMopda ca HCTUM JOTAHTHMa HMajy OJIMCKe
BPEJHOCTH, IITO YyKa3yje Jla XEMHjCKa MpUpoja Ipe HEro KpucrajiHa CTpyKTypa ozapehyje
CTaOMIIHOCT JI0TIaHaTa y OBUM cucteMuMa. [lokazaHo je 1a cy MCIHMTHBAaHU MpeiasHH MeTalH
CTaOWJIHHMJU Kao CYICTUTYIIMOHM JIOMAHTH JAO0K jeaumHo Li  eHeprujcku  (daBopusyje
MHTEepCTHLIMjanHe mo3uiyje. Jlajbe je ucnuTaH yTHIA] JONaHaTa Ha JIECOPIIMOHY E€HEPrHujy
BOJIOHMKA 3a CYICTUTYLIHOHO WJIM HHTEPCTUIHjaaHo mommpane o- u B-AlHs. Tlpumehyje ce
CIIMYHOCT JOOMjeHUX JECOPNIIMOHNX €Hepruja y oba momumopda gonupana Li, ca nuzy3eTkom y
ciydajy kama je Li umHKOpmopupan wuHTepctunujaiHo y a-AlHz. Takohe, y cuoyugajy
MHTepCTHIMjaIHO nHKopriopupanux Cu u Zn 'y B-AlH3, necoprnumone eHepruje cy HUxXe y OHOCY
Ha ojaroBapajyhie eHepruje 3a Ipyre Mo3uiirje J0MaHTa Wik HHTEPCTHIIH]aTHO qonuparbe a-AlHs.
Sc CyNCTHTYHHOHO AONHpamke BOAM Ka 3HauajHo] aectabunmsanuju y B-AlHz u ka HajBehoj
crabummzannju y a-AlHz. Mame nspaxene pasiuke y eHeprujama aecopiimje cy npumehene y
cryuajy Ti-gonupannx monumopda. Beha crabwiHocT nomanTa y NMpoydaBaHUM XUIPHIAMA
JUPEKTHO je ToBe3aHa ca BehoM eHeprujoM JIecopIiliije BOJOHUKA (Tj. CTAOMIHOCT XUAPHUAA je
Beha) m oOpuHyTOo. M3pauyHare aecopniyioHe €Hepruje Cy y HEeKHM CiIydajeBuMa HeTraTHBHE,
Harnamnraajyhu na 6u HHKOpHopalyja OBUX J0MaHaTa u3a3Bajia CIIOHTaHy JAE€COPIILN]Y BOJOHHUKA.
Pasmatpano je ¢opmupame MO3UTHBHO HACNEKTPUCAHE BaKaHIMje HAa HEEKBHUBAJICHTHUM
no3uijamMma OKO JIOMaHTa; jaonupame Ti, Zr a HapouuTo SC CHH)KAaBa 3HAYAJHO EHEPTHUjy
(bopmupama MO3UTHBHO HACIEKTPUCAHE BaKaHIIM]€ BOJOHHUKA [ITO MOXKE JOBECTH J0 CHIKABAmbha
€Hepruje akTUBAIlHje 3a IeCOPIIU]Y BOIOHHKA.

Honantu nomyt Cu MOTY IONPHUHOCHTH P-TUIY HPOBOJJBHBOCTH ycCliea 0Opa3oBama
TUTUTKOT aKIENITOPCKOT HUBOA Y OJM3UHU BajieHTHE 30He. CYNCTUTYLMOHH JIOMAHTH Ko IITO CY
Tiu Zr nonpuHoce N-TUIy TPOBOAJBUBOCTH.

ITopen Teopujckux pa3marpama KOju yKa3yjy Ha MOryhHOCTH pa3Boja OBHX MaTepujaia,
KOMOWHOBAHUM TEOPHjCKUM U €KCIIEPUMEHTATHIM UCTPaKUBAKBMMa TPOYYaBaH j€ KOMILICKCHH
MmetanHu xuapua LiAlHa. 3a excriepuMeHTanHO MCIIUTHBAaWkE yTHIAja JOMAHTA Ha JIECOPIILH]Y
BOJIOHWKA M3BEJICHA je MexaHoxemwujcka momupukaruja LiAlHs ca 5 wt% Fex03. V cimyuajy
MoaU(HUKOBAaHOT y30pKa, mpuMeheHo je MmoboJsblname JECOPHIIMOHUX OCOOMHA y OJHOCY Ha
koMepuujanuu LiAlHa. TIpBu u qpyru 1ecopnimoHy MUK MoIM(HUKOBAHOT y30pKa jaBJbajy ce Ha
HIOKUM Temnepatypama: 143 °C u 154 °C, y onnocy Ha 150 °C u 210 °C y ciydajy KOMepIHjamTHOr
LiAlHs. ¥V oxHocy Ha juTepaTypHe MOJAaTKe O JIECOPIMIHMjH, Y OBOj CTYIAWjH HE caMo Ja je
MIOCTUTHYTA IECOPIIIMja IPUOIMKHO HCTE KOJIMYMHE BOJJOHMKA HA HIDKUM TemIiepaTypama Beh je
u kpahu uHTEpBa) cuHTE3e: 1 min MieBewa (muteparypa: ucnon 200°C 7.47 wt% 3a LiAlH4 xoju
je muteBer 30 min u 7.5 wt% y ciyuajy Ti-nomupanor LiAlHs koju je mueen 20 min).

MexanuzaM OBe TMOCIENIEHe JECOpIMje j€ JlaJbeé HCIHTaH KOMOHWHAIHjOM
eKCIIEpUMEHTAIHOT U TEOPHjCKOT IpucTyna. McnuTiBame MOAN(UKOBAHOT Y30pKa Mpe U HaAKOH
fecopmiuje BomoHNKa myTeM °'Fe MC OTKpmIIO je 3HauajHe TIpOMeHe Y JTOKATHOM OKPYKembY U
BalleHTHOM cTamy joHa rBoxkha. °'Fe-MC cmektap y3opka LiAlHs moaudukoBaHor ca
xuapatucanuM raoxhe (III) okcumom HakoH TDP je 3HauajHO M3MEHEH U BEOMa j€ CIIOMKEH.
Cactoju ce oA Tpu ITUCTpUOYIMje KBAAPYIOIHOT LeNamba U YETUPU AUCTpUOyIHje Xxunepduuor
MarHeTHoT noJba. Hakon TPD, HecymmHBO je moka3zano mpucyctBo o-Fe y kojoj je Fe y nynrom-
BaJICHTHOM CTamy Ha OCHOBY TUIIMUHUX MC napamerapa KapakTepHUCTUYHUX 32 METAIHO T'BOXKe.
VY cnyuajy daza koje caapxke Fe, y y3opuuma nipe u mHakon TPD, nara je rpy0a mporieHa, aa je
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3HauajaH yzneo jona Fe mpomenno cBoje BaneHTHO crame ca Fe** mpe TPD y Fe u Fe?* mocie TPD.
VY cBpXy mocMmaTpama JOKalHe AWHAMHKe cucreMa kopuiihena je NMR meroma. Ha Hmkum
TeMmIepaTrypaMa Hucy npuMeheHa MOJIeKyJICKa KpeTama; JIOK Cy Ce 3arpeBambeM yOUHIIe pOTaIHje
AlH4 tetpaenapa. Behum nmopactom temmneparype, OHe ce 0/1Bajajy 011 CTPYKTYpE, IIITO JOBOIHU JI0
nexkomriiosunuje. [lapamarneTHu EHTPU KOjHM Ce MOBe3yjy ca Heuncrohama, mpumehenu cy u 'y
Cclly4ajy KopuirheHOT KOMEPIHUjaIHOT Y30pKa.

[IpomeHe BaJIeHTHOT cTama T'BOXkha TOKOM JEXHIpOTreHAaIUje MOTy OWUTH WHAMKATOp MPEHOCca
HaeJIeKTpUCarmba Koju y3pokyje nectabunuzanujy LiAlH4 u LisAlHe, 1o je ucnutaHo u TeOpHjCcKu
U MOJKE TIOCITYKHTH Kao CMEpHHMIIA 32 pa3jHyuuTa JIONHpama/MoaAu(pUKalije OBUX MaTepHjaja.
Hecrabunmzanmja LiAlHs je mpoyuaBana je xopumhemem DFT mpopauyHa, Ha OCHOBY Mojenl
henuja y kojuma cy ykinamanu H aToMu y HEyTpairHOj ¥ TO3UTUBHO HACIEKTPUCAHO] CyTephenju.
[TokazaHo je Ja yKJIamame jeHOT eJIeKTPOHa M3 cymnephenrje JOBOIU J0 3HAYajHOT CMambemha
KOXE3HOHE CHEePTHUje CBUX BOJJOHUKOBUX aToMa y 00a xuapuaa. Mi3pauyHare eHepruje 1ecopIiyje
nobujene 3a kopumrherweM GGA-PBE anpokcumanuje y cirydajy ucnutuBanux Li-amanata cy 7.5
kJ/molH2 u 30.4 kJ/molH> (3a LiAlH4 u LisAlHe, pecriekTuBHO), WITO je y CKIIaay ca 00jaB/beHHUM
nuTeparypHuM noaanuma. Ha ocHoBy mpopauyHa xoju ykipyuyjy TB-mBJ, xunpumu LiAlHs u
LisAlHe cy kacudukoBanu Kao MaTepHjasiu ca MMPOKUM eHeprujcKkuM mporiernom (7.02 eV u 5.96
eV, pecrieKTUBHO) U MPHIaJajy TpyIu P-Tura mMarepujana. Kao u y ciydajy HCIMTHBamba YUCTUX
noaumopda AlHz ycraHoBieno je ma TB-mBJ nortennmjan kox LiAlHs u LisAlHe cyxaBa
BAJICHTHY 30HY, Y OJIHOCY Ha CTaHaapaHu Meton ucnutuBama (GGA-PBE).

B. Ynopenna ananmu3sa pe3yJitata JucepTanmje ca moaanuMa us3 JIuTeparype

Exomomkn acmekt ymorpeOe BOJOHMKAa Kao TopuBa HaMmehe Beh Bumie peneHuja
UHTEH3MBHAa MCTpaKMBamba HAuMHA IEroBOr Jo0Wjama, CKIAJUINTeHa U ynorpeoe.
CkiaiMmrene BOJIOHWKA Y UBPCTOM CTamby, U TIOCEOHO Y BUAY METATHUX XHUPHUIA, TOKA3aII0 ce
Ka0 CUTYPHO M OTBOPWJIO je MyT OpOjHUM INpHMEHaMa 3aCHOBaHMM Ha peakIHju COpIILHje
BOJIOHMKa y Marepujaauma [1]. Marepujanu 3a OoBakBe HaMeHE MOTY CKJIQJUINTUTH W Behy
I'YCTHHY BOJOHHKA y OIHOCY Ha TaCHE WITH TEYHE CKIIAIUIIHE cucTeMe [2]. MeTanHu Xuapua Koju
ce IO CBOjUM KapaKTepUCTHKaMa M3IBOjUO Kao MEPCIEeKTUBaH, jep 3a/10BOJbaBa YCIOBE BHCOKE
IpPaBUMETPH]CKE U BOJIYMETPUJCKE TYCTUHE, jeCTe AlyMHUHHU]YM-XUAPH]L ca Ca/ip>kajeM BOJOHHMKA
ox 10.1 wt% [3]. TTonmumoppu AlH3z cy meracTaOwiiHKM U HE pa3iaxy ce MpH aMOWjeHTATHUM
yCJIOBHMA 300T IIOCTOjaa OKCUAHOT OMOTaya, a MOKa3aHo Ja ce mpobiem GopMupama OKcuaa
anymMuHujyma Ha noBpiuimHA AlH3 TokoM mpolieca cuHTe3e Moxke u3dehu gonupamem MeTaauma
[3]. Kpajem nporwtor Beka bornanosuh u llIBukapau [4] cy mokaszanu na Ti-katanuzoBan NaAlH4
peBep3uBMITHO ajnicopOyje u aecopOyje BogoHuK 110 4.2 wt% y Temriepatypckom orcery 180°C-
210°C, mTo je OTBOPUIIO OTICEKHA UCTPAKMBAKa KOMIUIEKCHUX XUIPHJIA aTyMUHHUjyMa.

Kako enrtanmuja mecopmije BOJOHHMKA MpEACTaB/ba BaXKHO CBOJCTBO Marepujaia 3a
CKJIAUILITEHE BOAOHMKA Al M BaKaH MapaMeTap 3a JU3ajH UCTHUX, YCTAaHOBJHEHO j€ Ja ce, ca
acrieKTa MpuMeHe, UJlallHa eHTaJIHja Aecopiiyje Bogonuka kpehe y omncery 20-50 kJ/molHz [1],
JIOK je TipH pa3Matpamy edukacHoctu, otumanan omncer 20-30 kJ/molH2. Moaudukaruja xuapua
JIONIUPAEM, Kao U J0JaTHU e(heKTH MEeXaHOXeMHU]jCKe CHHTe3€, Koja ce Hamehe kao merona nzdopa
y IHJBbY peAyKIWje BEIMYMHE YeCTHIIAa W yBOhema JomaTHHX aedekara, Mmokazaim cy ce Kao
NPUCTYIH KOjU 3HAYajHO MEHajy TEPMOJMHAMUKY peaKiirje COpIIHje BOZoHHKa [2,5].

[Topen TepmoarHaMHKe, JOMIAHTH UMAjy jaK YTUIA) U HAa KWHETHKY, IITO j€ O/ U3y3€THE BaXKHOCTU
Jep Cy ajaHM KHUHETHYKU CTaOWJIMCaHW MpH aMOMjeHTaJHUM ycioBuMa. HapouwTo, okcuau
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MOjeIMHUX TMpeJa3HuX MeTaja MOoKa3yjy 3HauyajaH KaTaJIUTHYKH eeKkar y peakiuju COPIIIHje
BojoHuka. Jlu u cap. [5] cy nmokaszamu xako mieBeme ca 5 wt% Fe2O3 y Tpajamy o 30 min
3HAYajHO CHIDKaBa Terneparypy aecopruuje LiAlH4, 1ok je Tayan MexaHu3aMm oBOr edekra camo
npernocraBbeH. McTpakuBama NpeACTaB/beHa y OBOj AMCEpTAllMjH Cy HMMaja 3a IHJb Ja
eKCIEPUMEHTAIHUM U TEOPH]CKUM MPUCTYIIOM HCIUTA]y IPOMEHE y AECOPIIMjH BOJOHUKA U3
LiAlHs mpunukom mexanoxemujckor noxatka FexOs. Jeman ox moryhux edekara, Tpancdep
€JIEKTPOHA, KOjHU j€ UIEHTU(PHUKOBAH Y €KCIEPUMEHTAIIHOM pajly U y CKIay je ca pe3ysiraTuma
nperrnocraBkoM Jlu-a u cap. [5], je Takohe m MexaHW3aM Koju je cnenupuyUaH 3a JAOMHPAE
pasNUUYUTUX XUAPHUIA, YKbYuyjyhu u anymuHujym-xuapul. Ca TUM y BE3HM TEOPH]CKH UCIMTAH
yTULAj HaeJekTpucama jeaununune hemmje LiAlHs m meroBor mpousBojaa JAeKOMIO3HIIM]E,
LizAlHs.

Teopujcku npopayyHu, 3aCHOBaHU HA TEOPHjU (PYHKLIMOHAIA T'YCTHHE, Cy CE TIOKA3aJi Kao
IpeLur3aH U MOy3/laH NPUCTYI 3a pazyMeBame yTHllaja MoAU(UKalKMja HA aTOMCKOM HHBOY Ha
TEPMOJJMHAMHYKE OCOOMHE Pa3IMYUTHX XUApHIa [6] ¥ BUXOBY EICKTPOHCKY CTPYKTYpy [7].
IIpema uctpaxupamwy Kapazanosa u cap.[8] Heuucrohe koje cyncrutyuiry Al Mory noBectu 10
0o0e BpCTE eNEeKTPUYHE MPOBOMIBMBOCTH (N- mim P-tum). Jomwpame nedekTrMa mocrenryje
IIPOBOJIJBMBOCT U pe(IeKTUBHOCT MaTepHjaja MITO je TOJAaTHO pa3MaTpaHo y OBOj AMCEPTALUjU
Ha OCHOBY T'YCTHHE CTamba y ClIy4ajy HHTCPCTUIM]aTHO U CYNICTUTYLMOHAIHO JonupaHor o-AlHs,
re je 3aKk/byuyeHO Ja CYNCTUTYUHMOHM JomaHTu mnomyT Cu MOry JONPUHOCUTH P-THILY
MIPOBOJIJBUBOCTH yciiel 00pa30Bama INIMTKOT aKIENTOPCKOT HUBOA y OJIM3MHU BaJCHTHE 30HE, JIOK
Ti u Zr nonpuHoce N-TUIy IPOBOJBUBOCTH. Jl0J1aTHO, Y HCIIMTHBAY €JIEKTPOHCKE CTPYKTYpE je
3a TpeBaswiaxkeme mo3Haror mpodiema koju GGA-PBE wuma 3a onpehuBame cBojcTaBa
nobyheHor crama MNOMYNpPOBOIHUKA, KopuinheHa MoaudukoBaHa Bep3uja bek-lIloncoHoBor
n3MeHckor nmoteHnujaia ca LDA kopenanujom yBeaena o ctpane Tpana u biaxe [9]. Ynorpeba
OBOI' NOTEHIMjajla, JOBela je 10 3HadajHE KOpEeKLHje M3pauyHaTUX 30HCKUX CTPYKTypa
ATyMUHUJYM-XUApUAa U auTHjyM terpaxupuaoanymunara (III) y oBoj tesm, mro je u mpBa
IIpUjaBJbE€HA BPEAHOCT 32 MOjeANHE nonuMopde.

Yenr u cap. [10] cy unentudukoBanu GopmMupame NO3UTUBHE BOJIOHUYHE BaKaHIIK]€ Kao
orpaHuvaBajyhu kopak y Tmpolecy JAecopHiyje BOJOHMKAa M3 KOMIUIEKCHMX XUApPUAA
aIlyMUHUjyMa, 1 TIOKa3au Aa uHTepcTujannu T1u Sc noBoje 10 nomepama PepmujeBor HUBoa
Ka HWKUM €Heprujama yuMe JI0BOJIE 0 ONajama eHepruje akTUBAlMje U OJIaKIIaHe 1eCopiuje
W3 UCOIUTHBAHOT aliaHaTa. Y CKJIaay ca OBHM pe3yJTaTUMa U3BEJCHA Cy M NCITUTHBAbA CHEPIHja
(opmMHpama NO3UTUBHUX BOJOHMYHUX BaKaHIIM]ja y MHTEPCTUIM]aTHO TOIUPAHUM MTOJTUMOphHUMa
ATyMUHUJyM-XHIpUA y LWBY pa3yMeBama YTHIdja JONaHaTa Ha KWHETHKY JIECOpIIHje
BOJIOHHKA.

[Ipernenom noctyrHe nuTEepaType 3akJbyUeHO j€ J1a MOCTOjU MaJld OpOj UCTpaKUBamka Koja
pa3marpajy yTHIa] METAIHUX JOMNaHaTa Ha CTPYKTYpPY U CTaOMJIHOCT alyMHHMjyM-XUApHIA, a
KOJH je TIOTEHIM]jaJTHO TIOKeJbaH MEAH]YM 3a CKJIQJIHINTEHE BOJOHWKA 32 MOOWIIHE TIPUMEHE U
IPaJMBHU €JEeMEHT OpOjHMX KOMIUIEKCHHUX XuapHuaa anyMuHujyma. Ha ocHoBy morpebe 3a
OBAaKBHM HCTPAXWBAalbUMa CEIIEKTOBAHW CY Pa3IHMUUTH METATHH JOMAHTH M CHUCTEMCKH je
UCIIUTHBAH YTHIIA] OBHX JIOTIAHATA HA CTPYKTYpHA U eJIEKTPOHCKA cBojcTBa o- U B-AlH3. YBoheme
JoTIaHaTa y Mojia3Hy CTPYKTYpy Kao HeducTohe omMoryhmiio je MomyJaiujy TepMOJIUHAMHYKHX
CBOjCTaBa IMOJIA3HUX MaTepujaia. 3a CUMYyJalnjy CYNCTUTYIIHOHOT JOMUpama, jenan atoM Al je
3ameweH atomoM Li, Sc, Ti, Cu, Cr, Fe, Nb, Mo, Zn unu Zr y cynephenuju oarosapajyher
noJuMopda aTyMHUHU]yM-XUIPUIA, 0K je MHTEPCTULIM]ATHO JOMUPAKE CUMYIMPAHO J10/1aBaheM
jenHor aroma jaomnaHTa o 5 uzabpanux mertana (Li, Ti, Zr, Sc u Cu). Ilopen Tora, naro je u
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TEOPHUjCKO OOjalllibehe YTUIaja JOoNaHaTa U Pa3IMuUTHX COINCTBEHHX JedeKaTa Ha KUHETHKY
JiecopIyje BoJoHWKAa. Ha OCHOBY HM3BeIEHUX IMpopadyyHa, 3aKJbydyje Ce Jia CYNCTUTYILMOHO
noctaBjbeHH jgomnaHtu (Sc, Ti u Zr) ytudy Ha moBehame cTaOWIHOCT XHIpPHUIA y OJHOCY Ha
HEMOJM(HUKOBAaHE ajlaHe W Ha Taj HAUYMH MX JO0BOJE ONM3Y JKEJbEHOT OIcera CTaOMIHOCTH, JOK
WHTEPCTHIIN]ATHO JOMUPAkhE, HAPOUUTO SC, UMa HAjTIOBOJBHHjH €eKaT Ha KHHETHKY JCCOPIIIH]je
BOJIOHHKA. EKCIIEpPUMEHTAIHO Cy MCIUTUBAHE JECOPIIIMOHE OCOOWMHE U JIOKAJIHA CTPYKTypa y
mieBeHoM y30pky LiAlHg4 ca nomatkom 5 wt% Fe2O3 u nmocTaB/beHM Cy TEOPH]CKU IMPOPAYyHH
KOjU Cy ToKaszaym 1a je edexar Tpancdepa enekTpoHa ca XUApHaa Ha METATHU OKCHJ 3Ha4YajaH
Kopak jaecrabunuzanuje xuapuaa. Jlecopnuuja Bomonuka u3 LiAlH4 + 5 wt% Fe>Os mocturnyra
j€ Y YCKOM TeMIepaTypCKOM HHTEpBAIY KOjU yKaszyje Ha cimuHy ctabmimHocT H aroma, u Ha
3HAa4YajHO HIDKUM TeMIIepaTypaMa y OJHOCY Ha KOMEpIHUjaIHU Y30paK, Mmoka3yjyhu mpemHocT
MeXaHO-XeMHjcke Moaudukanyje n3abpaHUM OKCHUIOM Yy OBOM ciydajy. JloOujeHu pesynraTu
7ajy 3Ha4ajaH JIOMPUHOC Pa3BOjy JAKUX XUAPHIHUX MaTepHjajia 3a MPUMEHY Y CKIQJUIITCHY
BOJIOHHKA.
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I'. HayuHu pasoBu M caonuTeHha MyOJUKOBAHU U3 Pe3yJITaTa JucepTanuje

Kangumarkumwa Mwumjana [lparojmoBuh je w3 pesyaTaTa JOKTOPCKE JTUCEpTAIHje
o0jaBmiia 3 pajia Ha KOjuMa je MPBOIOTIIMCAHU ayTOp, O]l Tora 2 y BpXyHCKOM MelyHapoaHom
gacorucy (M21) u 1 pan y ucraknyrom mehyHapoaaom gaconucy (M22), kao u 8 caonmmrema ca
MelyHapOoJHMX HAyYHUX CKYIOBa IMTaMianux y u3soay (M34). Ha 6 caonmrema KaHIUIaTKHbA
j€ MPBOIMOTIHCAHU ayTOP, JIOK j€ Ha 2 KOayTop.

PanoBu y BpxyHckum Mel)yHapoanum yaconucuma (M21)

1. M. Dragojlovi¢, [.Milanovi¢, A.Gradisek, S.Kurko, M.Mitri¢, A.Umicevi¢, J.Radakovié,
K.Batalovi¢, Mechanochemical modification of LiAlHs with Fe;Os - A combined DFT and
experimental study, International Journal of Hydrogen Energy 46 (2021) 13070-13081
https://doi.org/10.1016/j.ijhydene.2021.01.086

2. M. Dragojlovi¢, J.Radakovi¢, K.Batalovi¢, DFT study of crystal structure and electronic
properties of metal-doped AlIH3 polymorphs, International Journal of Hydrogen Energy 47 (2022)
6142-6153

https://doi.org/10.1016/j.ijhydene.2021.11.213

PanoBu y ucraknytum Mel)ynapoaaum yaconucuma (M22)

1. M. Savi¢, J. Radakovi¢, K. Batalovi¢, Study on electronic properties of a-, B- and y-AlHz — The
theoretical approach, Computational Materials Science 134 (2017) 100-108
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.03.034

Caonmrema ca Me)yHapogHMX HAYYHHMX CKYNIOBa INTaMIaHuX y u3sony (M34)

1. Milijana Savi¢, Jana Radakovié¢, Katarina Batalovi¢, DFT investigation of AIH3 polymorphs-
electronic structure guide to the hydrogen storage applications,"ESC-IS 2015, International
Symposium on Materials for Energy Storage & Conversion, 7-9.09.2015, METU, Ankara, Turkey,
Book of abstracts pp. 48.

2. Milijana Savi¢, Jana Radakovi¢, Katarina Batalovi¢, Theoretical study on structure and stability
of a, B, and y- alane as promising material for hydrogen storage, The 14th Young Researcher's
Conference Materials Sciences and Engineering, 9-11. 12. 2015. Belgrade (SANU), Book of
abstracts, ISBN 978-86-80321-31-8, pp. 30

3. Igor Milanovi¢, Sanja Milosevi¢, Sandra Kurko, Milijana Savi¢, Radojka Vujasin, Andelka
Duki¢, Jasmina Grbovi¢ Novakovi¢, Hydrogen desorption properties of LiAlHs — Fe20s3
composite, Workshop of French, Croatian and Serbian Researchers on Hydrogen Storage and
Energy Related Materials, 18-19.10.2016., Belgrade ISBN 978-86-7306-136-8, Book of abstracts

pp. 16

4. Milijana Savi¢, Jana Radakovi¢, Katarina Batalovi¢, First principles study on electronic
structure of AlIHs polymorphs, Workshop of French, Croatian and Serbian Researchers on
Hydrogen Storage and Energy Related Materials, 18-19.10.2016., Belgrade ISBN 978-86-7306-
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136-8, Book of abstracts pp. 22

5. I. Milanovi¢, S. MiloSevi¢, S. Kurko, M. Savic, R. Vujasin, A.Djukic, J. Grbovic Novakovic,
Influence of milling time on hydrogen desorption properties of LiAlH4-Fe;O3 composite, 2™
International meeting on Materials science for energy related applications, 29-30.09.2016.,
Belgrade, ISBN 978-86-82139-62-1, Book of abstracts pp. 44

6. Milijana Savi¢, Jana Radakovi¢, Katarina Batalovi¢, Electronic structure investigations of AIHs
polymorphs, 2" International meeting on Materials science for energy related applications, 29-
30.09.2016., Belgrade, ISBN 978-86-82139-62-1, Book of abstracts pp. 59

7. M. Savi¢, 1. Milanovi¢, Z. Jovanovié, M. Boskovi¢, J. Radakovi¢, K. Batalovi¢, LIAlIH4 doped
with Fe2Os — the theoretical and experimental study, The 2" Workshop of French, Croatian and
Serbian Researchers on Hydrogen Storage and Energy Related Materials, 03-04.10.2017.
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/. IlpoBepa opUrnHAJIHOCTH JOKTOPCKE THCEPTALIHje

Ha ocnoBy [IpaBuiH#Ka O MOCTYNKY NMPOBEPE OPUTHHATHOCTH JOKTOPCKUX JHCEPTalnja Koje ce
Opane Ha YHuBep3uteTy y beorpaay u Hanasa y usBemrajy u3 nporpama ,,iThenticate* kojum je
U3BpIIEHA TpOBEpa OPUTMHAIHOCTU JOKTOPCKE Jucepranyje ,,YTUlaj Aonupama Ha
€JIeKTPOHCKY  CTPYKTYPY M  CTa0WJIHOCT  AJYMHUHMjyM-XMAPMAA MW  JHUTHjyM-
terpaxuapuaoaaymunara(lll)*, nana 9.12.2022, xkanaunarkume Munujane parojmosuh (pol).
CaBuh), KOHCTaTOBAHO je J1a o yJapame TeKcTa ca Apyrum u3Bopuma nsHocu 8%. OBaj creneH
MOAYIAPHOCTH TOCTIEUIA j€ IIMTaTa, TMYHIUX UMeHa, OubauorpadcKux mojaTaka 0 KOpUIIheHoj
JUTEpaTypu, ONIUTHUX MecTa M mojaTaka, oapeheHux ¢pasa kao M MPETXOAHO MyOIMKOBAHUX
pesyaTaTa UCTpaKMBama MPOUCTEKIUX W3 JUCepTaldje, MTO je y CKIaay ca wWiaHoM 9.
[IpaBuiaHMKa O TOCTYIKY NMPOBEpPE OPUTMHATHOCTH JOKTOPCKUX JUCEepTalMja Koje ce OpaHe Ha
VYuusep3utery y beorpany. Kommcuja cmatpa na je JokTopcka naucepranvja MruujaHe
JparojiioBuh y HOTHYHOCTH OPUTHHAJIHA, K0 U J]a Cy Y NOTIYHOCTH NMOIITOBAHA aKa/eMCKa
NPaBUJIa HUTHPAKA.

B. 3akbyuak Komucuje

Ha ocHOBY H3II0)KEHOT MOXE c€ 3aKJbyUUTH Ja pe3yJTaTH KaHIAuJaTkumbe Muunjane
Hparojnosuh (pol). CaBuh), mpeacraBibajy OpUrHHAIHM U 3HA4ajaH HAyYHU JIOMPUHOC Y 00JIaCTH
¢u3MKe YBpPCTOI CTama XeMHje U obinactu ¢u3nyKe XeMuje - KBaHTHe xemuje. M3 pesynrara
JHcepTalje KaHIUAATKUI-E TPOUCTEKNIa Cy JiBa HaydyHa paja o0jaBJjbeHa y BPXYHCKOM
Mehynapoaaom gacormcy (M21), jenan pan y ucrakHyToM MeljyHapogHoMm daconucy (M22) u 8
caomniuTema ca Mel)yHapoJAHHMX HayYHHMX CKYyNoOBa mTamnaHux y ussoay (M34). Kopumhemem
nporpamMa iThenticate u3BpileHa je MpoBepa OPUTHHATHOCTH JOKTOPCKE qucepranuje Munujane
HparojnoBuh u yBumom y M3Bemraj mpoBepe NOTBpheHa je OPUTMHAIHOCT pe3yiraTta
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KaHnuaatkume. Haume, ytBpheHo je moayaapame on 8% Kao mocienuiia MmoayAapama ca a)
MPETXOAHO MyOJIMKOBAaHUM pe3yJTaTuMa JOKTOPAHIKUIbMHUX HCTPAKHMBama MPOMCTEKINX U3
IbEHE JlucepTanyje; 0) ca ONIITUM TEPMUHHUMA MOIMYT 3Bakba U MHCTUTYIIM]a YIaHOBA KOMUCH]E, U
B) ca IMEHHMA ayTopa, PaJ0oBa U YacOMUCa HaBEACHUX pe(epeHIIH.

VY cknany ca HaBeneHuM, Komucuja cmarpa na KaHIWJATKWIba HCIyH-aBa YCJIOBE 3a
MIPUXBATambE 3aBPIICHE JOKTOPCKE AUCEpTAIlHje IPOMHcaHe 0] cTpane Y HuBep3urera y beorpany
u ycnoBe nedunucane [IpaBuiiHUKOM 0 U3paau U OLIEHU JTOKTOpCKe nucepranrje Ha dakynrery
3a (pu3muKy xemujy, YHuBep3uteTa y beorpany. Ha ocHoBy m3noxkeHor Komwmcuja mpemiaxke
HacrtaBno-nayunom Behy dakynrterta 3a Qu3nuky xemujy, YHuBep3uteTa y beorpany na pan
Munujane [parojnoBuh, moa HacIOBOM:

,»YTHIAj JONUPAKA HA eJIeKTPOHCKY CTPYKTYPY M CTA0MJIHOCT ATYMHHUjyM-XHIPHAA H
JuTujym-Terpaxuapuaoaasymunara (1II)”

MpUXBAaTHU U OJ00pH HEHY jaBHY OA0paHy, uyuMe Ou OWIM HUCHYHEHH CBU YCIOBH [a
KaHJMIaTKUba CTEKHE 3Babe JOKTOP (PU3NIKOXEMHU]jCKUX HAyKa.

beorpan, 13.12.2022. rogune
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