HacraBHo-HayyHoMm Behy Xemmujckor ¢akyarera YHuBep3urera y beorpany

IIpeamer: M3Bemraj Komucuje 3a mperien, oieHy u oq0paHy AOKTOpcke aucepraiuje Becne
P. Puduh, Mmactep xemuuapa, UCTpakuBada-capajauka MHcTutyTa 3a MyITUAUCIUILUIMHAPHA
HCTpakuBama Y HUBep3uTeTa y beorpany.

Ha penoBHoj cennunm HacraBHo-HayuHor Beha Xemujckor dakynrera YHUBEp3uTeTa Yy
beorpany, oapxanoj 14.02.2019. rogune, u3abpanu cmo 3a uiaHoBe Komwucuje 3a mperien,
OIICHY U 0J10paHy JOKTOpcke aucepranuje Becue P. Puouh, Mmactep xemudapa, uCTpaxuBava-
capaguka MHcTuTyTa 32 MyITHAMCHUIUIMHAPHA HCTpakuBamba YHuBep3utera y beorpany,
110/] HACJIOBOM:

»CTPYKTYpHA aHAIU3a 6A3aJIHHX MHBEP3HUX rpanuna y Sn** u Sb3" nonupanoj
BYPUHUTHOj MOAU(PUKAIMJU IUHK-OKCHIA TPAHCMHUCHOHOM €JIEKTPOHCKOM
MHMKPOCKOINIHMjOM M IPOPavYyHHMa 0a3MpaHUM HA TeOpHUjU (PyHKIHMOHAJIA TYCTHHE*

HakoH mpernena IOKTOpPCKE HIUCEpTallje KaHIUIATKHEbE, NOoAHOCHMMO HacrtaBHO-
HayuHoM Behy Xemujckor dakynrera YHuBep3urera y beorpany, cnenehu:

MN3BEILITAJ

A. llpuka3 caapxxaja gucepraumje:

Hoxtopcka aucepranuja Becue P. Pubuh nanucana je na 147 crpana A4 ¢popmarta (poHT
Cambria senuuune 12 pt, npopen 1 ) u canpxu 58 cnuka, 6 Tabena u 177 nurepatypHUX HaBOJA.
Jucepranyuja je HamucaHa Ha CPIICKOM je3MKy M OpraHu30OBaHa je y 7 moryaBiba: Veoo (18
ctpana), Memooe (36 ctpana), Cmpykmypro modenosarwe (23 ctpane), Pezyimamu u ouckycuja
(34 crpane), 3akwyuax (5 crpana), Jlumepamypa (11 crtpana) u Ilpurosu (20 ctpaHna).
Hucepraruja caapxu u 3axeannuyy, Casxcemax (Ha CPIICKOM U €HTIIECKOM je3uky), Caopoicaj,
Jlucmy cmpanux nojmosa i ckpahenuya, buoepaghujy xanouoama, Cnucax objaswenux padosa,
H3zjasy o aymopcmsy, H3jagy o ucmogemuocmu wimamnane u eieKmpoHcKe gep3uje O0KMopcKoe
paoa u H3zjasy o kopuuiherv).

V600 je opranmszoBan y 5 mortmoriaBiba. CagpKu KpaTak OCBPT HAa WHBEP3HE T'PaHUIIE
(UT') y uunk-okeuay (ZnO), Koje cy IpeAMET UCTpaKuBamba OBe JOKTOpcKe aucepranyje. Jlar je
MCTOPHjCKH TPErJie/l MPETXOAHUX UCTPAXKHUBaKka O MHBEP3HUM TpaHUIAMa U 00jalllheH yTHIIA]
UI" na ¢pusnuke ocobnne Marepujana. Kao Moaen cucremu y aucepranuju, usabpate cy 6azamnHe
riaBa-rinasa (r-r) uHBep3He rpanure y Sb20s u SnO2 monupanom ZnO, Koje MOKaszyjy 3a caj
HeoOjalmkeHe JUCKOHTUHYHpaHe eeKTe y pacejaBamy (HOHOHA, TPAHCIIOPTY €JIEKTPOHA, 11a YaK



U 1poBosbuBOCTH N-TUNa 'y ZnO. Mako cy UI' y ZnO no3Hare Beh Tpu reneHuje, NocToje MHOTa
OTBOPEHA MUTamka y BE3U Ca BbUXOBOM CTPYKTYPOM U (DOPMHUPAEKHEM KOja JOIIl YBEK IIPEICTaBIbajy
M3a30B HCTpaXMBayuMa. Y OBOM IIOIVIaBJbY HCTAKHYTH Cy KJbYYHHU H3a30BU y OKBUPY OBE
JUcepTalyje Kao HITO cy: ITa AedUHUIIe TpaHCIaluoHo cramke VI, kako pa3inuuuTH JOMaHTH
MouduKyjy crpykrypy UI', kako ce ypelyjy katjonu y paBuu UI" u kako cBU TH ePeKTH yTUdy
Ha TEPMOJUHAMHUYKY CTaOMJIHOCT MelymoBpiuuHa. Y OKBHUPY JAMCEpTalMje AAT je OJArOBOp Ha
BehMHy THX TNHUTama, a pa3MarpaHe Cy M HUMIUIMKauuje NoOMjeHHX pesyinrtata Y IpBa JBa
noTnornasssa omucane cy UI' koje Hactajy y Sb>" u Sn*" nommpanom ZnO, xoje cy cpenumina
TeMa OBe JIUCepTalrje, a y cieaeheM NoTIoriaaBiby, 300T CTPYKTYPHHX MOBE3aHOCTH, YKPATKO CY
omucane u UI' xoje Hacrajy yBoheweM Apyrux aomaHara. Y 4eTBPTOM MOTIOIJIABIbY JaT je
nperyiesl NpeTXOoAHUX CTyAHja Koje Cy, Takohe, MPUMEHWIEe KBAaHTHO-XEMH]CKE MpOpadyHe Ha
cUCTeMe ca MHBep3HUM rpanunama y ZnO. Ha kpajy yBOJHOT MOrJiaB/ba UCTAKHYTH CYy IIUBEBU
JUcepranyje.

3a WCOHUTHBAkE CTPYKTypa MelymoBpIIMHA, Yy OBOj IHCEPTAIMjU OPUTHHAIHO CY
KOMOMHOBaHE CKCIIEPUMEHTAIIHE M TECOPUjCKE METOJIE, KOje Cy OIHMCaHEe y MOriaBiby Memooe,
KOj€ CaJIp)KH JIBa MOTIOIJIaB/ba. Y MPBOM MOTIOIJIABIbY CY MPEACTABIHEHE OCHOBE €JICKTPOHCKE
MUKpOCKOIHje, ca (JOKyCcOM Ha METOJIaMa ca aTOMCKOM PE30JyIHHjoM. Y APYroM IMOTIOTIIABIbY
o0jalmbeHe Cy OCHOBE KBAHTHO-XEMHjCKUX pOpadyyHa, ca MOCEeOHMM OCBPTOM Ha MEPUOTUYHE
cucreme. Kao mro je nprkasaHo y AUCEPTAIU]H, KOMOMHAIIUjOM THX METOJIa MOTY C€, Ca BEJIMKOM
nperu3HoIIiy, peluTH KOMIUTMKOBaHE CTPYKTYpe Mel)yrmoBpIiinHa Ha aTOMCKOM HUBOY.

Kako ce nmprmMeHa ONucaHuX eKCIIEPUMEHTATHUX U TEOPUjCKUX METO0]1a, MUKPOCKOIIH]je U
KBaHTHO-XEMHjCKUX TPOpadyyHa, HE MOXE 3aMHCIUTH 0e3 TOJa3HHX CTPYKTYPHHUX MOJea,
cnenehe, Tpehe mormasibe, je mocBeheno CmpykmypHom mooenogarby. Y OBOM TOTJIAaBIbY CY
oOjamrmenn mMonenu cBux W' M WHUXOBHUX MOJIA3HMX CTPYKTypa Koje ce MojaBibyjy y ZnO,
yKIbyuyjyhu u cBe kpuctanorpadcke ornepaunuje Koje ¢y moTpedHe 3a BUXOBO KOHCTPYHCAHE.
[Tornassbe je opraHn30BaHo y 4 OTHOTIaB/ka. Ha MoYeTKy JaT je KpaTak yBOJl y TyCTa aKOoBamba
Ka0 ¥ OCHOBHA IIpaBHJIa CJlarama CJI0jeBa aToMa Yy KyOHO] M XE€KCaroHaJIHO] PEIIeTKH. Y JpyromM
MOTIIOTJIABIbY MIPECTAaBIbEHE Cy CTPYKTypHE Moaudukanuje ZnO U KOHIENT rpeniaka ciarama
(I'C) y BypuuTHOj U chanepuTHOj cTpyKTypu. HakoH THX yBOoAHUX omuca cy y cieneha nsa
MOTIIOTJIaBJba OIMHUCAaHe TpaHcopmalmje moTpedHe 3a J00Hjame MOojela TPelIKH cilarama U3
KOjUX KOHCEKBEHTHO IpOW3JIa3e MHBEpP3HE TpaHMIE y BYpPUUTHO] cTpykTypu ZnO. Ta nBa
MOTIOTIaBJba Beh TpecTaBibajy OpPUTHMHAIHE pe3ysiTaTe TUcepTaluje, KOju C€ OJHOCe Ha
TpaHCAIMOHA CTalkha U CTPYKTYypHO MojenoBawe UT' y ZnO.

OpuruHanHu Hay4YyHH JONPHHOC OBE AMCEpTaluje AEeTajbHO je paspaleH y 4eTBPTOM
nornasiby, Pezyimamu u ouckycuja. OBO TOTJIaBJb€ CaCTOjU C€ W3 JIBa IMOTIOTJIaBJba, KOja
npousuiase u3 ABa o0jaBibeHa Hay4yHa paja u onucyjy ctpykrype UI'y Sb2Os u SnO2 gonupanom
ZnO. TIpBo moTIOTIIaBIEE CE OJHOCU Ha aHAJIM3Y TPAHCIAIMOHUX cTama Oazamnux UI (6-UI') y
Sb>* nonmpanom ZnO ca Beh mnosHatuMm ypehemeM nomanta ynytap WI'. IlpopauyHuma
O0asupaHuM Ha Teopuju (QyHKIMOHANa ryctuHe (orig. Density functional theory: DFT) je
MpOLEHkhEeHa CTAa0MIHOCT pa3NUuuTUX TpaHcnanumonux crama WI. IloysmaHocTt pesynrata
npopavyHa MPEUCIUTaHa je yIoTpeOoM TPaHCMUCHOHE eJIEKTPOHCKE MHUKPOCKOITH]E Ca BUCOKOM
pesonyujom (orig. High-resolution transmission electron microscopy: HRTEM). [lpyro
NOTIOINIaBJbe OfHOCU ce Ha aHamusy Iy Sn*" nomupanom ZnO, kox Kojer je TpaHCIaIHOHO
CTam€ Mo3HaTo a He U ypeheme kaTjona ynytap UI'. 30or ycnoBa 3+ HaenekTprcama U CUMETPH]e
6-or peza yuytap MI" cioja je HauuH ypehema Sn** u Zn?* npescTaBibao 13a30B HCTPAKMBAYMMA
cKopo nBe aerenuje. M y Ty CBpXy cy npuMemeHe MeTo e eneKTpoHcke Mukpockonuje, HRTEM



u STEM (orig. Scanning transmission electron microscopy) Ha aTOMCKO] Ppe3OJIyLH]jH, Y
koMmOuHammju ca DFT mpopauynmma. CBu pesyaTaTH Cy IUCKYTOBAaHM W ymopeheHn ca
pe3yaTaTuMa MpeTXOJHUX UCTPAKUBAbA.

Ha kpajy, y 3axmyuxy, pe3uMHUpaHH Cy HajBOXHHUJU PE3yNTaTH M 3aKJby4lHd KOjH
Mpou3miia3e W3 JUCepTalvje W W3JIBOjeHH Cy KJbydyHW acmnekTd. HaBemene cy u moryhe
UMILTUKAIM]je KOjeé C€ OJHOCE Ha TOBE3MBAaEmE CTPYKType ca (Pu3MykuM ocoOMHaMa Koje ce
jaBibajy y oBuM cuctemuma. OBO MOTIIaBIbE C€ CACTOjU OJ TPH MoTnoriassba: 1.) Tpancrayuona
cmarwea UT', 2.) YVpehusarwe kamjona u 3.)Umniuxayuje.

Y Jlumepamypu HaBeneHux je 177 nutepaTypHuX u3Bopa (HAy9IHUX PaJI0Ba U KEBHTa) KOjU
cajJpike peneBaHTHE HH(GOpMaIje KopuirheHe y OKBUPY OBE JUCEpTAIlH]e.

Ilpuno3u caapxe npuMepe yla3HUX IapaMmerapa 3a IpoOpayyHEe Kao U TOYETHE U
ONTUMU30BAHE CTPYKTYpE, KOj€ Cy pe3yJITaT OBe AUCEpTAallHje.

b. KpaTak onuc noCTUTHYTHX pe3yJiTara:

VY OoKBUpY OBE JqHcepTaldje, KOMOMHOBAaHE Cy HalpeIHE SKCIICPUMEHTAIHE H TCOPHjCKE
MeToze y by pemaBama crpykrype UI' y SboOs u SnO:2 mommpanom ZnO, ca moceOHUM
OCBPTOM Ha FKUXOBO TPAHCJIAIMOHO CTamke U pacniopehuBame katjoHa y paBau Ul

NI'(Sb) y ZnO cy xopunthene 3a ojpehuBame KIbyYHUX CTPYKTYPHHX €JIeMEeHaTa KOju
neduauITy TpaHcnaroHo ctamwe Ul Tlpatehu kpucranorpadcka npaBuia cinarama CEKBEHIH U
TpaHCIalyje y TYCTO MAaKOBaHMM pelleTkama, KOHCTpyucaHo je 8 pasmuuutux MIT moxena.
CTpyKTYpHOM MOJICIIOBamY ClIe[e MPOpadyyHU Oa3vpaHH Ha TEOpHjH (PYHKIIMOHANA T'YCTHHE,
KOjUMa Cy H3padyyHaTe pelaTUBHE CTAaOWIIHOCTH JaTHX MoOjeja U EHEPreTCKHU JIONMPUHOCH
onpeheHnx cTpyKTypHUX eiemeHaTta. Ha kpajy, cBe koHdurypamnuje UI' cy excriepuMeHTaIHO
npercnuTaie moMohy TpaHCMHCHOHE €JIEKTPOHCKE MHUKPOCKOIH]jE ca BHCOKOM PE30YLHjOM U
KBaHTHU(HUKOBaHE TOMOhy cuMynalnuja U Kopenaluje CIMKa 3aCHOBaHUX Ha Mojeluma. Tokom
DFT ucnutuBama Tpu MOJena, O3HaTa U3 JIMTEPAType 3a pa3jInuuTe JOMAHTE, U NET JOJATHUX
XUIIOTETHUKHUX MOJela, Mokasaso ce Aa Hajctabwiauja UI' kondurypaiuja Huje oHa 3a KOjy ce
Jocana cMatpalio aa je Hajctabumauja kox UI'(Sb). DFT npopauyHu cy mokas3aim Jia je y OBOM
cucremy UI'3s monen, ca cekBeHiom cnaramwa Af—Boa—ALC—yB—fC, crabunaunju ox U2 moxena,
ca cekBeHIIOM AfS—Ba—ALC—yA—aC, K0ju je BUIIIE MyTa Mpeiarad y MPEeTXOAHUM CTyHjama O
Sb203 normmupanom ZnO. Cucremarnuno npeucrnutuBambe MI'(Sb) y y3opruma Sb203 monupane
ZnO kepamuke je mokazaio na crpykrypa MI'3 He camo ma mocroju, Beh je u Haj3acTyIJbeHHU]a
amu U ga oba momena Ul u Ul xoersucrtupajy y matepujaauma. AHajan3a €HEPreTCKUX
JOTIPUHOCA TOjeMHAYHUX CerMEHaTa ciiarama, ykasana je aa je crabwinoct UIT nedpunucana
cllarambeM KaTjoOHCKe TOAPEIIeTKE U MPONopIMoHaiiHa Opojy KyOHuX Be3a. EHepruje cermenara
MOTY ce JJaJbe KOPUCTUTH 32 MpeIBul)arbe peJaTuBHE CTAOMITHOCTH HOBUX XHIIOTETUYKIX MOJIEINA.
[TpuMemeHa METO0I0THja KOja KOMOMHYje eKCIIEPUMEHTAIHE METOJ/IC Ha aTOMCKOM HHBOY ca
CTpYKTypHUM MojenoBameM n DFT mpopadyHnMa, nMa KamarreT Ja MPeABUIH CTPYKTYpPHE
nerasjbe ca mpernmsHornhy mo <1 pm. Tako mnpenusHo oxapeheHe cTpykType MMajy BEIUKH
MIOTEHIIMjaJl 3 pelIaBambe MOBe3aHNX PU3MUKUX (peHOMEHA.

VY SnO2 nonupanom ZnO, ca Apyre cTpaHe, ICIIMTUBAHO je ypehemwe kaTjoHa y paBHu UI'.
3a pasnmuKy OJ JOMaHaTa ca OKCHIAIMOHHM CTameM 3+ u S5+, KOju TOKa3yjy jeIHOCTaBHE



pacriozene katjoHa y papau UI', To HUje ciaydaj ca qomaHTHMa OKCHIAIMOHOT CTama 4+, IOMyT
Sn**, re Mopajy Sn u Zn, 360r npaBuia HaeneKkTprucama yryTap U, 6urh pacrnopehenn y oqnocy
1:1. OBme cumerpuja 6-or pema u mpaBwio 3+ HaenekTpucama, y pasuu HWI', cmytaBajy
jenHoctaBHa ypehema KaTjoHa Koja OM WM HapyIIWJIa CUMETPH]y y PaBHU WJIH JOBENa 0
OJICTyIIaha O] PABHOTEKHOT HaeJeKTpucama. KaHaunaTkumba je Halllla peliehe y TeHepucamy
JIBE KaTjOHCKE pacroelie KpaTKor JJOMeTa Koje ce HACYMUYHO cMemYjy ayk paBuu UI'. Enepruje
nBa Mojanuterta, nponemene DFT mpopadynuma, mokasyjy Maiy eHepreTcky pasiuky (6 meV)
u3Mel)y oBa J1Ba MoJieria To o0jalmkaBa BIXOBY MOJIjeIHAKY 3aCTYIIJBEHOCT YTBpheHy MeToama
SJIEKTPOHCKE MUKPOCKOMH]je Ha aToMcKkoj pezonyiuju, HRTEM u STEM meronama. [Tokasano je
KaKko pacrojesia aToMa y paBHH NPKOCH NPHHIUIMMA HM3rPaJbe KPHUCTAIHUX CTPYKTYpa;
OJTHOCHO YMECTO Jia TEeXE CaBpIICHOM peay, Karjouun y paBau WD Texxe ka mTo Behoj
Heypehenoctu. OBy mojaBy nmokpehy aBa yciioBa kKoja ce Biaaajy y 2/1 orpaHudeHoj reoMeTpHju:
CHUMETpHja y paBHH 6-0OT pela M JOKaJHa PaBHOTEXa HaeleKTpucama. Kao pesynrar tora, nBa
ypehema cy croxacTuuku pacrnopehena kako 6u ce nopehana earponuja y paBau UI'. Odekyje ce
na he TakBa joHcka KoHdurypamuja, ca Zn?' y HETHIIMYHO] OKTaeIapcKoj KOOPAMHAIM)H,
TCHEpHCATH HOBA EJICKTPOHCKA CTamkha U MOAU(DHUKOBATH EHEPIeTCKH MPOIICTI.

PesynraTu mpeacTaBibeHHM Y OBOj AMCEPTALUjH TOKa3zyjy Ja c€ KBAaHTHO-XEMH]jCKO
MOJIETIOBah¢ MaTepHjaia y KOMOMHAIIU]H ca METO1aMa eJIEKTPOHCKE MUKPOCKOIIH]j€ Ha aTOMCKOM
HUBOY MOTY HCKOPDUCTUTH 3a J00Mjamkbe (UHHMX CTPYKTypHUX JeTajba JTUPEKTHO ca
mehynospmrHa ca nperusHomhy ucron 1 pm. PemmaBame crpykrypa UI HacTanux yrunajem oa
JIBa JOMAaHTa OTBapa MEPCHEKTUBY 3a CTBapame ePUKaCHUX M—H XOMocIojeBa O6azupanux Ha Sb
u Sn pomupaHoM ZnO, Kao M pemiaBame APYTHMX KBAaHTHO-(DM3MYKHMX TI0jaBa TOBE3aHMX Ca
norupanuM ZnO cucteMruMma Koju ykibydyjy hopmupame I

B. Ynopenna ananmu3a pe3yJitata KAaHIHIaTa ca pe3yJiTaTHMAa U3 JINTepaType:

CBe 110 caja BIaano je Munubeme aa je crpykrypa UI'(Sb) pemena jorr 2001. roqune,
kazaa cy Peunuk u cap. [1] kBaututatuBHoM HRTEM ananvzom yTBpAWIN TPaHCIAIMOHO CTaHE
Kao M JIOKamHH XeMmHjcku cactaB oBux MI. Opx Tajga ce HUXOB MOJEN CMarpao jeAMHUM
BepoI0cTOjHUM 3a cTpykTypy UI'(Sb). FbuxoB mozaen ce 3acuuBa Ha jeqHoctpykoj ['C (I'Ci) y
cexBenny nozpemerke O, mok cy y apyrum cuctemuma (In**, Fe**, Sn*') pasnuuure rpyme
ucTpaxxuBada o0jasuiie Mmozen koju noruye o Asoctpyke ['C (I'Cz), nnu uznenalyjyhe, gax u ox
YECTOr BypuuTa y ciydajy Mn*" nomupanor ZnO. Jla 6uM ce MchuTana TepMOAMHAMHYKA
crabunHoct UI'(Sb), y okBupy oBe aucepraiyje mpeucnuraH je PeuHukoB mozen, 3ajelHo ca
getupu apyra UI' monena, 3acHoBaHa Ha no3HatuM jesujanujama (I'C) ox pemosHor Acp (orig.
hexagonal close—packed) cnarama BypuutHe cTpykType [2]. I[lomazehum u3 THX H3BOpPHUX
crpykrypa I'C, uHBep3Hja je IOCTUTHYTA HpeMeluTameM Zn>' U3 TeTpaeiapcKux MecTa Tuna—1 y
tun—2 y okBupy ¢ukcue noapeuterke O [1]. Ceu UI" mogenu cy 3aTUM ONTHUMH30BaHU nomMohy
DFT mpopauyna. CynpoTHo oueknBamuMa, yTBpheHo je ma oOjaBisenn WMI2 moxmen [1], koju
npousmwiazu u3 I'Ci, Huje HajcTabunHuju Mehy pasmatpanum moaenuma. DFT npopauynu cy
noka3zanu aa U2 uma apyry HajHIKY eHeprujy u aa moaen UI'3, koju npousmnasu u3 ['Cz, nma
HajJHWXKY eHeprujy ox cBux mMozena 3a MI'(Sb). OBaj pesynrar je 6uo nzHeHaheme jep je eHepruja
dbopmupama monazse ['Cz roroBo nmBocTpyko Beha ox enepruje popmupama ['Ci [2], ma je cTora
U HHUXOBA YYEeCTaJoCT y MaTepujaly pelaTUBHO HUCKA. Pasior 3a TO OTKPUBEH je y OKBHPY
CTPYKTYpHE aHAJIM3€ OBE AMCEpTaIlfje M JIKH Yy KaTjoHCKMM cekBeHIama MI u eHepreTckum



JONIPUHOCHMA HHXOBHUX CTPYKTYpHHX cermeHara. Y Tteopujckoj cryauju I'C, Jan u cap. [2],
uaeHTU(UKOBATH Cy Be3y n3Mel)y moBehama yKyIHe eHepruje u Opoja Tako3BaHUX KyOHHUX Be3a,
Koje cy Ae(uHuCaHe HAaUMHOM Ha KOjU Cy KaTjOHM MTOBE3aHM ca CBOjuM cyceauma. Kana ce ucrtu
npucTyn npuMeHu Ha VI, MoXke ce MpUMEeTUTH J1a oTiepalirja MHBEp3Hje Y MOTIYHOCTH ITpeMeIITa
OpUTHMHAJIHY KaTjoHCKY cekBeHlly m3BopHux (I'C) crpykrypa Ha HaumH ga caxa UI'3, koja je
HacTasia u3 eHeprercku HenoBoJbHUjE ['Ca ca nBe ccp (orig. cubic close—packed) cexBenue, numa
camo jenHy ccp cekBeHIly y koHauHoj UI' xoHdurypauuju, 1 cXOQHO TOME HAjHUXKY YKYIHY
eneprujy on ceux UI" monena. C npyre crpane, "2 no6uja jeqny A0AaTHY ccp CEKBEHILY Y CBOjO]
KaTjOHCKO]j MOAPEIIEeTKN Y oiHOCy Ha u3BopHY ['C1, 1 caMuM TUM UMa BHIIY YKYITHY €HEPIHjy Y
nopehemwy ca UI's. Ctpykrypa UI'3 cTora caapsxu iBe y3acTOIHE ccp cekBeHIle y noapemietku O,
mrro oarosapa asoctpykoj I'C (I'Cz), nok U2 caapxu camo jeqHy ccp CEKBEHIIE y TOIPEIIETKH
O (I'C1). MaBep3ujoM ce KaTjoHU peopranu3yjy Ha HauwH jaa MI'3 kao pe3ynaraT uma camo jeTHO
ccp ciarame y KaTjoHCKO] mojapenieTku, 1ok M2 ctude nBa. MHoro je ropa cutyaryja 3a Ul
KOja HaKOH WHBEp3Hje J00Hja 4aKk TPU CcCp CEKBEHIIE y TMOJAPENICTKH KaTjoHa, M3 HHUJCIHE Y
u3BOpHOj cTpykTypu Bypuura. Ilpenas I'C:—UIs edukacHuje cMmamyje yKyHnHY €HEprujy
cuctema o npenaza ['Ci—HUI 2, na je ctora mHoro BepoBaTtHuje Aa he ce UI'3s dopmupatu, cse
ok y marepujaiy noctoje ['Ca. ¥ crymuju nykneanuje U, Peunuk u cap. mokazamu cy na 'y ZnO
KepaMuI| gonupanoj ca Sb20s3, ceako 3pHo ZnO caapxku no jenny UI, koja je 06M4HO OHA KOja
ce nipBo popmupa. Crora, ykonuko je I'C2 npucytna y 3pny ZnO, UI's je ogmax npedepeHTHH
turt. HRTEM wucrtpaxuBama, CripoBeicHa y OKBHUPY OBE JMcCepTalldje, rmokasaia cy aa cy ['Ca
3auCTa MPUCYTHE y BypuUTHOM ZnO, anu cy M3y3eTHO peTke. MelyTum, u3 rope HaBeIeHHX
pasiora, ['C2 6u yBek O6mna npedepeHtHo Mecto 3a Hykieanujy UI', yak u kajga y OKOJIMHU UMa
muomTBO ['Ci. C apyre ctpane, 12 ce cratuctiuku Mory Jiakiie ¢popmuparu 300t oousba ['Ci.

Beoma je nnTepecanTHa aHaM3a 00jaBJbEHUX PaJI0Ba, KOja HA OCHOBY €KCTIEPUMEHTATHUX
pe3yJitaTa THX CTyAHja TOKa3yje Jia Cy ce MPETXOJHH UCTpakuBauw Beh cycperanu ca oBe JBe
koHpuryparuje UI'. [Ipse mpexne ciuke UT" y Sb2O3 nonupanom ZnO, koje cy o6jaBuinu Kum u
I'y [3], ykasyjy na UI'3 ctpykrypy. C npyre crpane, HRTEM cuummm UI'(Sb), MexKoja u cap.
[4] yxazyjy Ha apyry, U2 koHdurypaimjy, Kojy cy y cBoMe paay aHaIu3upain u Peuynuk u cap.
[1]. Heuenujy xacumje, MI2 monmen je kopumtheH y cucremarckoj STEM u DFT cryamju
JankoBuya u cap. [5], koju cy uctpaxuaim WUI'(Sb) y Hanomranuhuma ZnO MOBOJOM HUXOBE
ynore y npoBojbuBocTd n—tumna ZnO. N3 muxosor STEM cHuMKa MOXe ce BUAECTH /1a CY OHH,
ymecto U1, koju cy nurtupajyhu Peunuka u cap. [1] pasmarpanu y cBojoj DFT ananuzu UI'(Sb),
3arpaBo umanu U3, buxoBu pesynraTu Tako Tpykajy Apyrd, Maaa gocain Hermpumehew,
eKCIIEpUMEHTAIHH JI0Ka3 0 octojamy TpaHcnanuje UI's koja je y Sb2Os nonupanom ZnO. Beha
crabunnoct crmarama MI'3  gasme je  morBpheHa — Kpuctajmorpad)CKoOM  CTYIH]jOM
SbsZnYs-Ga03(Zn0)3 xomomnorue (dasze [apiaunra u cap. [6], koju cy PuTBenioBoM aHaan3om
MOHOKpHCTaNia, y komouHanuju ca STEM aHann3om, mokasaiu Jia ciarame y T-T aenopuma UIT
y BUX0BO] (a3u oxarosapa M3, Maga HUCY MPUMETUIIH Jla CE HHXOBA CEKBEHIA Pa3lIMKyje O]l
cexBenire I MekKoja u cap. [4] u Peunuka u cap. [1]. Y cBoMe paay KaHIUJATKHE-A HE CAMO
pemaa ctpykrypy Ul y Sb203 nomupanom ZnO, Hero u nmokaszyje Kako ce J0OpUM MO3HABAKEM
Hay4YHE poOJIeMaTHKe MOTY HASCHTH(UKOBATH HEHAMEPHE TPEIIKE Y HHTEPIIPETALUjU pe3yiTara
MPETXOIHUX ayTopa.

Jpyru m3a3oB y okBupy oBe nucepranuje cy UI' y SnO2 mommpanom ZnO. U y tom
ciydajy cy UI' ucnutuBane cy MerofaMa eJlIeKTPOHCKE MHUKPOCKOIHje aTOMCKE pe3oiyluje, a
crabunnoct UI" kondurypanuja npencrnurana je DFT npopauynuma. Ha ocHoBy 3+ mpaBuia 3a
IIPOCEYHO HaeNeKTUCake OKTaeaapckux mecta y ciojy UI', koje cy 3a 0-UI' y ZnO npeanoxuin



Peunmuk u cap. [1], okraemapcku cioj 6u 6uo cacrabiber oa Sn* u Zn** y pasmepn 1:1. IlIpumenom
KBAaHTUTAaTUBHE METOJE 3a aHanu3zy mehynompmmua, Jlaney u cap. [7] cy BeoMa Ipemu3HO
yrepmw aa Sn** 3ayszuma 0,504 + 0,038 yzmeo cioja MIN, 1ok ocTaTak OKTaelapcKHMX MeCTa
3ay3uma Zn>" [7]. ITopex Tora, oHU cy Takohe MpeanoKuIN TpaHCTaluoHo cTtambe UI(Sn) koje
ykipyuyje nBoctpyky ['C (I'C2) u npemnoxxunu moryhe ypeheme katjona y pasuu UI'. Cryauje
Koje cy cineaune, o ' y HaHOXHIIamMa 1 HaHOTpakaMa Sn jgonupanor ZnO, nmpaheHe cy u3y3eTHO
KOMIIETUTUBHUM HUCTPaKMBAbUMa IUXOBE JIOKAJHE CTpykType mnpumeHom STEM wmetona.
AyTOpH THX CTyJuja HHCY y3UMalld y OO3Up OpUTMHAIHE PajioBe O ojApehuBamy XEeMU]jCKOT
cactaa UI' [7] ma Hu 3+ mpaBmiio 3a HaenekTpucama [ 1], koje y cymrunau aeduHmIe pacnoaeny
katjona Ha UI', Beh cy tBpaunu na muxose UI canpke myH cioj Sn, ymecto 2. C apyre cTpane,
HaZ0Be3yjyhu ce Ha mpeTXoaHe pajoBe o yrpahuBamy Sn 'y ZnO, AjXxopH u cap. [8] cy ycnenHo
KOHCTpPYHCAJIU CII0)KEHY XOMOJIOTHY CTPYKTYpy ca Buie napanennux UI'(Sn), kopucrehu Ga203
wi Al2O3 3a crabunmsanujy p—p uHBep3uja usMely mux. [Tokazanu cy 1a HOBO CHHTETUCAHO
jenumeme [Sn'4Zn'4]GaO3(ZnO)m canpxu exkBumonapHe konumuaune Sn*" u Zn?* (1:1), u na 3a
0-UI' y monmtunon1Hoj CTPyKTypHu Takohe Baxu 3+ mpaBuio HaenekTpucama [1]. Ha ocHOBY
HABEJICHUX UCTPAKMBamba C€ MOXKE 3aKJbYUUTH Ja 0e3 0031upa Ha HAUMH MPOIleCHpamba, OCTOjU
OTIIIITA CarJJaCHOCT OKO OKTaenapcke koopaunamuje y MI'(Sn) u tpancnamuonor crama Ul a na
HEMa OIIIITE CarIaCHOCTH O 3ay3€TOCTH M pacmopeny katjoHa y paBHu y UI'(Sn), koje je 6miio
UCTPAXMBAHO U YTBP))EHO y OKBHpY OBE qucepTalyje.

JuctpuOynuja aBa pa3iuuuMra aromMa y oaHocy l:1, onTtumanHo OM ce TOCTHINIA Y
XHUITIOTETUYKOM KBaJIPaTHOM ITaKOBamby, OJJHOCHO PAacIope/ly IIax0BCKe IJI0Ye. Y XEeKCaroHaaIHOM
MaKoBamWy KaTjoHa, MONyT Tor y ciojy MI', MoHOTOHA qucTpuOyiuja ABe BPCTE aTOMa y OJTHOCY
1:1 Huje u3BospMBA. Jla OU ce 3aI0BOJHHO 3aXTEB PABHOTEXKE HaelleKTpucama (3+ mpaswuio [1])
noTpeOHO je HapYyIIMTH XEKCaroHaJHy CUMETpHjy y oktaemapckoM UI-cmojy. McnymaBame Ta
JIBa YCJIOBA, OJ] KOJUX jeJaH TeXKHU Ka ypehemy mayror gomera (CUMETpHja), a JpyTrH Ka MOTIYHO
HACYMHUYHOM pacriopeiy JBa KaTjoHa (XeMuja), UMILTUIMpA KOHKYPHCAmkhE JIBa MEXaHH3Ma y
muctpuOymuju Sn u Zn. HRTEM ananu3za ypehema katjona ynyrap UI, koja je mpBu myT
UICHTU(PUKOBAaHA y OBO]j JMCEPTAIMjH, TOKa3aja je Ja OM ce TH YCIOBH MOTJIH yCIIOCTaBUTH
KOMOWHAIIM]OM JIBa ypehema KpaTKor JoMeTa ca HajMambiM epHOJUYHUM jeauHuama. L{uk-mak
ypeheme, koje cy Beh npeanoxunu Jlaney u cap. [7], 4uHU ce JOOPUM pElICHEM 3a PacToeiTy
KpaTKor jJomeTa JBa KaTjoHa y paBHH UI, mehyTtum, camo TO HHje JOBOJHHO 3a CTBapame
MaKCHMAaJTHOT CTereHa cioboje 3a ypeheme katjoHa, a Takolhe Huje HU Hajkpahe. To HajOoIBE
peliaBa mpyracra JUCTpUOyIMja, KOoja UMa YIioJia Mamky jeTUHUITY TIOHaBJhama y mopehemy ca
nuk—1aKk ypehemem u urpa ynory y nosehamy entpomnuje UI'-cmoja. Ha HRTEM u STEM
CJIMKaMa MOTY C€ BUJICTH CETMEHTH OBE B AUCTPUOYIIHje, Ka0 U lbUXOBUX KOMOMHAIIN]a, 0K CY
DFT npopauyHu mokaszaiy Mally pa3jiuKy y eHeprujama u3mel)y nBa mojena, mTo o0jalimaBa
IBUXO0B KOHKYPEHTCKH Kapaktep y rpahemy U '-cnoja.
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I'. Hayunu pagoBu U caonTemha KOjH Cy /1e0 TOKTOPCKe AucepTaiuje:

PesynraTu ncTpaxkuBama y OKBUPY OBE IOKTOPCKE IUCEPTAIlHje 00jaBJ/beHH Cy Y 2 HAyYHA
pama ox dyera jemaH paa y BpXyHckoMm MehyHapomHoMm dvacomucy (M21) um jeman pan y
MehyHapoaHom gaconucy (M23), a y TOKy je mpuIripema joul jeIHOT paja.

[Topen Tora, pe3ynraru cy npe3eHToBaHu y Buay 10 caomnirema HA HAYYHUM CKyTOBHUMA
o MehyHapoHOT 3Ha4aja, Koja Cy IITaMIlaHa Y U3BOMY U 1 caommiTee Ha HAyYHOM CKYIY O]
HAIIMOHAITHOT 3Hayaja, Takole mTaMIiaHo y U3BOY.
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[Topen HaBeeHUX MyOIMKAIMja U CAOIIITEHA KOJH Cy TIPOUCTEKIIA U3 OBE JAUCEpTaIlHje,
KaHIMJATKUba je KoayTop Ha joml 6 HayyHMX pajoBa (jegaH kateropuje M2la, yerupu



kareropuje M21 u jenan kareropuje M23) kao u jour 12 caomnmremna ITaMIIAHUX Y U3BOAY.

. IIpoBepa OpUrMHAJIHOCTH JOKTOPCKE JUCEPTALUje

OpuUrMHATHOCT OBE JIOKTOPCKE JHUCepTaldje je MpoBepeHa Ha HAYMH TNPOMHCAH
[TpaBUIITHMKOM O MOCTYTIKY MIPOBEPE OPUTUHAIHOCTH JIOKTOPCKUX JMCEpTalllja Koje ce OpaHe Ha
Yuusepsutety y beorpany (I'macauk YuuBep3uteta y beorpany, 6p.204/22.06.2018). ITomohy
nporpama iThenticate, yTBpheHO je 1a KOJIWYHHA MOy apama TekcTa u3Hocu 1 %. OBaj cTeneH
MOYJAPHOCTH je MOCTeuIa ONIITHX MEeCTa U MoJiaTaka y BE3U ca TEMOM JucepTalyje, Kao u
yCTaJbeHUX (pasza y CPICKOM je3HKY , IITO je Y CKiIaay ca wiaHoM 9. oBor [IpaBuiHuKa.

Ha ocHoBy cBera mznoxxenor Komucuja cmarpa na je qokTopcka aucepranuja Beche P.
Pubuh opuruHanHa, Kao 1 J1a ¢y y MOTIYHOCTH MOIITOBaHA aKaJeMCKa MPaBUiIa IUTUPAIbA.

B. 3akpyuak (o0jamimbemhe HAYYHOT JONPHHOCA IOKTOPCKe AUcepTanuje):

Komucuja je Ha OCHOBY JA€TaJbHOT Mperjeia AOKTOPCKE AHMCepTalyje Moj HACIOBOM
,,CTPYKTypHa aHaju3a 0a3ajJHAX WHBep3HMX rpanuuna y Sn** m Sb nomnupanoj
BYPIMTHO] Moau(pUKALUjH HUHK-OKCHIA TPAHCMHUCHOHOM €JIEKTPOHCKOM
MHMKPOCKONHKjOM W MNpOopayyHuMa O0a3zMpaHUM Ha Teopuju (yHKIHOHAIA TyCTHHe"
3aKJbyunJia Ja je KanauaaTkuma Becna P. Puouh camoctamauM pajioM yCIEeIHO OroBopuria
Ha TOCTaBJbEHE 3a/laTKe KOjU C€ OJHOCE Ha CTPYKTYpY HMHBEp3HUX TpaHuma y Sb u Sn
nomupanoM ZnQO, KOju MOTy UMaTH 3HauajHe HMMIUIMKAIMje 3a pa3ymMeBame (PU3NIKUX
ocobmHa U edekara koju wuXx mnpare. KaHTugaTkumka je KOMOWHOBajga HampeaHe
eKCIIEpUMEHTAIIHE U TEOPHU]JCKE METO/Ie Y IIUJbY pelllaBarma TPAHCIAIMOHOT CTamka U ypehema
KaTjoHa y paBHU WHBEp3HE TpaHHIe. YTBph)EHO je 1a mpuMemeHa METOJI0JIOTHja MOXe Jia
MIpeIBUAN CTPYKTYpHE JleTalbe ca npeuusHouthy 1o <1 pm. Komucuja cMatpa na pesynratu
00jaBJbeHH Y OKBUPY OBE JIOKTOPCKE JHCEpTaIlHje MpeJCTaBJbajy 3HA4YajaH U OpPUTHHAIIAH
Hay4HHU JIOTPUHOC jep Hyle eprKacaH MPHUCTYII 3a pelllaBambe CTPYKTypa IUIaHapHUX AedeKrara
u MehynoBpmuHa Ha atromMckoMm HuBOY. Ilokasyjyhu na ce DFT mpopauyHu mory Beoma
MOY3/1aHO KOPUCTUTHU 3a CTPYKTYypHA MpeaBulama, UCTpakuBamba y OKBUPY OBE JAHMCEpTaIje
MOTY MOTHUBHUCATH JIB€ HAy4YHE 3ajeIHUIIE, TEOPeTUYape U eKCIIEPUMEHTATOPE, Ja 3ajeTHUIKH
pajie Ha pelaBamwy CIUYHUX MpodiIeMa Ha aTOMCKOM HUBOY.

W3 oBe JOKTOpCKE UcepTalMje MPOUCTEKIa Cy JBa HAy4Ha pajaa OJ yera jefan y
BpXyHCKOM MelyHaponHoM yacomnucy (M21: Acta Mater.) u jenan y mel)yHapoiHOM gaconucy
(M23: Sci. Sintering), kao u 10 caommTema Ha HAYYHUM CKYITOBUMa Mel)yHapo HOT 3Ha4aja
(M34) u 1 caonmrema Ha CKyIly HallMOHATHOT 3Havaja (M64), mtaMnaHuX y U3BOJY.

Ha ocHOBy cBera HaBeleHOT, a y cKiIaqy ca 3aKOHOM O YHHUBEp3uTeTy y beorpany u
Craryrom Xemmujckor ¢akynrera, Komucuja je MUIUIBeHa Ja pe3ysiTaTd OBE JIOKTOPCKE
JcepTanrje MpeICTaBibajy 3HauajaH OPUTHHAIHHM HAYYHH TOTPHUHOC y OOJIACTHMa XeMHje
YBPCTOT CTama, padyyHapCKe XeMHje 1 HayKe O MaTepHjainMa. Ha ocCHOBY cBera M3J0XeHOT,
Komucuja mpemnmaxe HacraBHo-HaydHOM Behy Xemujckor ¢akynrera YHHUBEp3UTETa Y



Beorpany na npuxBaTH MOJHETY AOKTOPCKY nucepranyjy Becne P. Puduh nox nacinoBom:

,CTPYKTYypHa aHajiu3a 0a3ajlHMX MHBep3HMX rpanuna y Sn** m Sb% ponumpamnoj

BYPUHUTHO] Moauukanujn

IMHK-0OKCHIa TPAaHCMHUCUOHOM CJICKTPOHCKOM

MHKPOCKOIIHjOM H IIPOPAaYyHHMAa 0a3UPAHUM Ha TeopHju (PpYHKIMOHAJIA r'YcTHHE
) Yy JU @y Y

1 0100pH BeHY 0JI0paHy 3a CTHLAKhE aKaJIeMCKOT 3Bamba JIOKTOpa XeMHUjCKUX HayKa.
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25. aBryct 2021.
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