YHUBEP3UTET Y BEOI'PALY
TexHoJI0IKO-MeTaXypUIKH aKyaTeT

HACTABHO-HAYYHOM BERY

Hpeamer: Pedepar o ypahenoj mokropckoj muceprauuju kanmuaara Jlyke MaroBuha, mactep
WHXK. TEXHOJIOTH]E

Onnykom 35/198 6p. om 25.08.2022. roamHe, UMEHOBaHM cMO 3a 4iaHoBe Kommcuje 3a
nperies, oleHy U oadpaHy NOKTOpcke auceprauuje kanauaara Jlyke Marosuha, mactep MHXK.
TEXHOJIOTH]j€ M0]] HACTOBOM:

CuHTe3a 4 cBOjcTBa HOBUX 00ja ca 230 1 BUHMJI-TPYIIOM 32 IPUMeEHY y coJlapHuM hesujama
aKTMBHPAHUM 00joM

[Tocne mpernena nmocraBibeHe J[lucepranmje w Apyrux mnparehmx maTepujana M pasroBopa ca
ka"auaarom, Komucuja je caunnmna cienehn

PEGEPAT

1. YBO/J
1.1. XponoJsioruja onodpaBama u u3paje qucepramnuje

[Mkoncke 2014/2015. rogunae kanaunat Jlyka Marouh, MacTep HHX. TEXHOJIOTHjE, YIIHUCAO
j€ JOKTOpPCKE CTyIHje, Ha CTYAUJCKOM MpOrpaMy XEMHjCKO HHKEHEPCTBO, Ha TEXHOJOIIKO-
MeTalyplKkoM (akynTety, Y HuBep3utera y beorpany.

19.09.2019. - Ha ceanuniu HactaBHo-HaywyHor Beha monera je omiyka Op. 35/300 o
umeHoBawky Komucuje 3a oueHy nmogoOHOCTH TeMe 1oj Ha3uBoM ,,CHHTe3a M CBOjCTBA HOBHX
00ja ca a30 U BMHWI-TPYNIOM 32 MpHUMeHYy Yy cojapHuM henujama akTtuBupanum 00joM“, u
nogobHocTy ka"gunata Jlyke MatoBuha, MacTep HMHXK, TEXHOJIOTHje,3a M3paay AOKTOPCKE
JcepTalyje.

31.10.2019. - Ha cequunu HactaBHo-HayuHOT Beha TexHomomko-MeTanypiikor (akynrera
VYuusep3urera y beorpany nonera je omnyka Op. 35/336 o npuxBatamy Pedepara Kommcuje 3a
olleHy ToJIo0HOCTH Teme Toj Ha3uBoM: ,,CHHTe3a W CBOjcTBa HOBHX 00ja ca a30 M BUHWJI-
rpynoM 3a mpuMeHy ycoJapHuM henmjama axkTuBHpaHuMm 00joM* M KaHIMIaTa 3a H3paay
nokTopcke aucepramyje Jlyke Marosuha, Mmactep HHX. TEXHOJIOTH]E, @ 32 MEHTOpPa OBE JIOKTOPCKE
aucepranyje uMeHoBaH je np [ymanm MwujuH, penoBHu mpodecop TexXHOIOMKO-MeTarypIKor
¢axynrera, YauBepsutera y beorpamy.

28. 11. 2019. - Ha cennumm Beha Hayynmx 001acTH TEXHHYKHX HayKa YHHBEp3UTETa Y
Bbeorpany monera je omnyka (ommyka Op. 61206-4687/2-19) o maBamy carliaCHOCTH Ha TIPEIJIOT
TeMe JOKTopcke mucepramuje Jlyke MatoBuha, MacTtep WHXK. TEXHOJOTHjE, TOA HA3UBOM:
,,CHHTE3a 1 CBOjcTBa HOBUX 00ja ca a30 M BUHMJI-TPYNIOM 32 PUMeHY Yy cojiapuuM heamnjama
AKTHBMPAHUM 00jom*“.

25. 08. 2022. - Ha cemamum HacraBHo-Hayunor Beha TexHOIOIIKO-METaTypIIKOT
¢axynrera y beorpany nonera je ommyka Op. 35/198 o umeHoBamy Komucuje 3a oueHy u onopany



nokropcke auceprauuje Jlyke MaTtoBuha, MacTep MHXK. TEXHOJIOTHje MOA Ha3uBoM: ,,CHHTe3a M
cBOjcTBA HOBMX 0o0ja ca a30 M BHMHWI-TPYNIOM 3a NpUMeHY Y cosapHuMm heaujama
AKTHMBMPAHUM 00jom*“.

1.2. Hay4na o0JiacT qucepranmje

HcTtpaxxnBama y OKBHPY OBE IOKTOPCKE HIUCEpTaldje NpUIanajy HaydHOj obOiactu
TexXHONOMKO WHKEHEPCTBO M YKOj HAy4HO] 00JIacTH XEeMHjCKO WHKEHEPCTBO, 3a KOjy je
TexHOMOmKO-MeTaTypIIKH (aKkynTeT YHuBep3uTeTa y beorpagy matudna ycrtaHoBa. MeHTOp
Kanaugata, aAp Jyman MujuH, penoBHH mpodecop TeXHOIOMKO-METATypIIKOT (aKyiTeTa,
VYuuBep3urera y beorpany, je Ha OCHOBY HaydyHOT HMCKYCTBa W 00jaBJb€HHMX HAyYHHX pazoBa
KOMITETEHTaH J1a PyKOBOJU M3PaJIOM OBE IOKTOPCKE JFCEpTaIHje.

1.3. buorpadgcku noganu 0 KAHAUAATY

Jlyka (Pamomup) Marosuh pohen je 14.12.1987. romune y beorpanmy, rae je 3aBpHimo
OCHOBHY IIKOJy M TMMHa3ujy. OCHOBHE aKaJeMCKe CTyauje 3aBpIIMo je Ha TexHOJIOMIKO-
MeTanypmkoM ¢akynTery YHuBep3uTeTa y beorpagy, Ha cTyaujckoM mnporpamy XeMHjcKo
WHXEHEPCTBO, ojcek Oprancka XeMHUjcKa TEXHOJIOTHja U moluMepHo HmkemepcTBo (OXTIIN).
Macrtep akagemcke ctynuje Takohe je 3aBpuMo Ha TeXHOJIOIIKOM-METaTypLIKOM (aKyiaTeTy
VuuBep3urera y beorpamgy, Ha CTyAHjckOM IporpaMy XeMHjCKO HHXeHmepcTBO. JlOKTOpcke
ctyauje je ymucao 2014/2015 na TexHONOMIKO-METANypIIKOM (GakynTeTy YHUBEp3UTETa y
beorpany, Ha cTyamjckoM mporpamyXeMmHujcko HWHkemepcTBo. Ox ¢debpyapa 2017. romune
3amocieH je yMHoBammonom ueHTpy TexHomomko-metamypmkordakynreray beorpamy Ha
MIPOjeKTY O Ha3WBOM ,,IIpoydaBame cHHTE3€, CTPYKTYpE U PEaKTUBHOCTH OPTAaHCKUX jEAHI-CHHa
npupoHor u cuaterckor nopekna” (OM 172013) nox noxpuBeTsbcTBOM MUHHUCTApCTBA NMPOCBETE,
HayKe U TEeXHOJIOIIKOT pa3Boja PenmyOmuke CpOuje. TpeHyTHO ydecTByje yMel)yHapOIHOM IMPOjeKTy
HaYYHO-TEXHOJIOMIKE capaame n3Mely Pemybmuke Cpsuje u Permy6nuke CrnoBeHuje, o1 Ha3UBOM
,Novel liquid crystalline materials for application in diffractive optical elements’’. Yman je
Cprickor XeMujCKOT IpyIuTBa. TedHo TOBOPH U THIIIE SHTIIECKH je3UK.

Jlyka P. MaroBuh je ayrop nBa pama y uctakHytuM melyHapomaum dacormcuma (M22),
jeIaHaecT caommuTemna ca Mel)yHapoJHUX CKymoBa mrammnanux y nenuau (M33), nBa caonmrema ca
MehyHapoAHUX CKynoBa IITammaHux y wusBoxy (M34), derupu caommrTema ca CKyNnoBa
HaIIMOHAJHOT 3Hayaja ITaMIaHux y 1eauHu (M64) u jeqan perucTpoBaH NaTeHT HA HALIMOHAJIHOM
HuBOY (M92).

2. 0IIUC JUCEPTALIMJE
2.1. Caap:kaj nucepranuje

Jokropcka auceprauyja kKanaunara Jlyke MaroBuha, MacTep HMHXK. TEXHOJIOTHjE, MOJ
Ha3uBOM: ,,CHMHTE3a M CBOjCTBAa HOBHX 00ja ca 230 M BUHWJI-TPYIIOM 32 NPUMEHY y COJIAPHUM
hesmmjama akTuBupaHuM 0ojom‘ Hamicana je Ha 130 HymepucaHHX CTpaHa, y OKBUPY KOjHX C€
Hanasu 54 cimka (ox xojux je 1 cimka y Ilpumory), 20 cxema (ox kojux je 1 cxema y [Ipuiory), 16
tabena (ox kojux cy 3 tabene y Ilpumory) u 193 nureparypanx HaBoma. JlokTopcka aucepraiyja
canpxku cineneha mormasika: YBox, Teopujckm neo, Excnepumenrtamuu pgeo, Pesynarare u
IucKycHjy, 3akibydak, Jlureparypy u Ilpunor. [lopex Tora, mucepramuja canapxu Pesnme Ha
CPIICKOM M €HIJIeCKOM je3uky, Crmcak ckpahenniia n cumbona, 3axBanmuauiy u Caapkaj. Ha kpajy
aucepranyje nare cy buorpadwuja kanaunata, kao u MsjaBa o ayropctBy, M3jaBa 0 mcroBeTHOCTH
IITaMIaHe M eJIeKTPOHCKE Bep3Huje JOKTOPCKOT panaa, M3jaBa o kopumhemy n OneHa u3BemTaja o
MIPOBEPU OPUTHHAIIHOCTHU JIOKTOpCcKe mucepranuje. [1o cBojoj ¢popmu u campikajy, pan 3a10BojbaBa
cTaHmapae YHuBep3ureTa y beorpamy 3a JOKTOPCKY AMCEpTAIH]y.



2.2. Kparak npuka3s moje [MHaYHKX II0rJIaB/ba

VY mornaBiby YBOJA JaT je Mperiie] TSOPHjCKUX OCHOBA, Ha KOjuMa ce 0a3mpa Jucepraiyja,
NpUKa3aHd Cy TOpeAMeT W [UJb JOKTOPCKE IUCEepTaldje W HMCTAKHYT j€ 3Haya] CHpPOBEICHHX
UCTpakuBama. lMcTakHyT je 3Ha4yaj OOHOBJEMBUX W3BOpa CHEpPrHje MaHANIBUIE, Npe CBEra
(doronanoncke texnonoruje. CTaBbeH je akileHAT Ha cojiapHe henuje akTuBHpaHe 6ojoM (DSSC),
Kao ¥ Ha KapaKTEPHCTUKE U yIIOTY MoJieKyna 0oje ((hoTOCeH3UTH3epy) Kao aKTUBHE KOMIIOHEHTE y
[EJIOKYITHOM TIpOLIeCY KOHBEp3HWje YMaTHOT 3padema y eJIeKTpUUHy ecHeprujy. McrpakuBame
MPUKa3aHO y JUCEPTALHji 00yXBaTa CHHTE3Y M KapaKTepu3alljy JIBE CEpHje jeaHbema ca MoryhoM
npumenoM y DSSC, m 1O miect a3o jemumema (2a-¢ W S5a-c) W meT jeaumerma Ha 0asu
nupuanHujyM-joquaa (Al-AS). Jlame, nate cy metone oapehuBama COIBATOXPOMHHX CBOjCTaBa,
Kao M KBaHTHO-XEMHjCKE METOJIe¢ y MHJbY Kopenanuje (U3NIKO-XeMHjCKUX, (GOoToPH3MUKHX U
€JIEKTPOHCKHUX KapaKTePUCTHKA CUHTETH30BAaHUX jeIUCHA.

[Tornassee Teopujckm aeo je noaesbeH Ha TpU TemaTcke LennHe: doToHanoHcku edekar u
¢doronanoncku Martepujanu, Conapae henmje n kareropuzaiuja GOTOHATIOHCKHX TEXHOJIOTHja U
Conaphe henuje akTuBUpaHe 00joM. Y MPBOj TEMAaTCKOj LEIMHU JaT je KpaTak ¥ KOHIIM3aH OIHC
(hoToHanOHCKOT edeKkTa U cBOjcTaBa (POTOHAMIOHCKUX MaTepujana Koju cy peneBanTHH 3a DSSC. ¥V
JpYyroj TEMaTcKoj LEJIMHHU JaTa je KaTeropusaluja, Kao M KOHLU3aH ONKMC U YNOpEJHA aHajIu3a
KapakTepHcTuKa (POTOHAIIOHCKUX TEXHOJIOTHja Mo reHepanujama, ca akueHTom Ha DSSC. V tpehoj
TEMaTCKOj LIEJIMHU JaT je KpaTaK ONHMC KapaKTepUCTUKAa U (YHKIHje M0jeIMHAYHUX KOMIIOHEHATa,
kao u omnepatuBHor MexaHm3smMa DSSC mnpunmkoMm o3paunBama. [locebaH akieHat je Ha
MoJieKyruMa 0oja ((poToceH3UTH3EeprMa), HUXOBOM 100Wjamy, CTPYKTYpH M KapaKTepHCTHKama
Ka0 aKTHBHO] KOMIIOHEHTH, MHTEPAKIHUjU ca TOJIYNPOBOAHHKOM (OKCHIOM MeTaja), Kao M Ha
CTPYKTYpHUM MoJM(HKanrjaMa Koje UMajy 3a IUJb MOCTU3AHE ONTUMATHUX (H3HIKO-XEMHU]CKUX,
(doToPM3MIKNX M EIEKTPOHCKUX CBOjCTaBa OBHX Moiiekyna. [locebaH ¢okyc je cTaBbeH Ha a30
0ojama u 0OojamMa Koje y CBOjOj CTPYKTYpH caapke BHHWI-Tpymy. JlaT je mperiiea JurepaType o
3HaYajy u ynorpedu oBux 00ja kao portocensurusepa y conapuum hemujama. Takole, akueHar je Ha
0ojama Koje yJa3e y cacTaB eJIeKTpOJHTa, (YHKIUjU U THIIOBHMA EIEKTPOJIUTHUX KOMIIOHEHTH. Ha
Kpajy, KOHIIU3HO j€ ONHMCaH €JIEKTPOXEMH)CKU MPOIIEC U MPEHOC HACTIeKTPUCama ca TUHAMHIKOT Tj.
KHHETHYKOT acHeKTa TpHINKOoM molOyhuBama QoroceH3uTH3epa, Kao M KapaKTePUCTHKE H
MeTozonoruja mobospmama edukacHoctt DSSC ca acmekra Monekyna ()OTOCEH3HTH3Epa H
MEXaHHUKOT CKJIona cojapHe henuje.

V nornasmpy ExcnepuMeHTan Hu 1eo 1aT je cnMcak KOpUIIheHHX XeMHKajuja U OMUCAHU
Cy MOCTYIIM CUHTE3€ U METOJ] KapaKTepu3allije CUHTETU30BaHUX jeiumbemha. OnucaHo je 1ooujame
jenumema MpBe cepuje (a30 jelumbema) PeakiujoM aua3oToBama 4-aMUHOOEH30eBe U 4-
aMMHOLIMMETHE KHMCEJIMHE U HAaKHAJHUM KYIUIOBambeM JIOOMjeHHX JHa30HUjyM-COJIM ca
onroeapajyhom kymiyjyhom kommonentoMm. [loToMm je mpukazaH MoOCTymak A00Hjama jeIUHCHa
npyre cepuje (jenumema Ha 0a3u MUPUIMHI]YM-joInAa) KOju je 00yXBaTao JIBOCTETNICHY CHHTE3Y,
T7ie je y MPBOM KOpaky ao0ujeH npexypcop 1-(2-eTokcu-2-oKkcoeTnn )-4-MeTUIMPUANHI] yM-jOH I,
JIOK je y JIpyroM KOpaky y OBaj MoJeKyJ yBeaeHa BuHWI-rpyna Kaoenaremosom (Knoevenagel)
KOHJIeH3alMjoM ca oapehenum annexuzoMm. CBa jequmema Cy OKapaKTepucaHa TeMIepaTypoM
TOIUBCHA, CJIEMEHTAJIHOM aHAIW30M, HH(QpampBeHOM CHeKTpockonmjoM ca DypujeoBom
TpaHchopmarmjoM (eHDI. Fourier transform-infrared spectroscopy, FT-IR), wundpanpseHa
cnekrpockonuja ca ®ypujeoBoM TpaHchHOpMAIMjOM TEXHUKOM IPHUTYIICHE TOTajdHE pediexcuje
(enrn. Attenuated total reflectance-Fourier transform infrared spectroscopy), HyKJICapHOM-
MarHeTHOM PE30HAaHTHOM CIIEKTPOCKOMHjoM (eHTJ1. Protonic nuclear magnetic resonance, 'H NMR
u  C-13  Nuclear magnetic —resonance, “C NMR) #u yITpabyOHY4acTOM-BUI/BHBOM
cnektpoporomerpujoM (enri. Ultraviolet—visible spectroscopy, UV-Vis). Ilopen HaBeIeHHX,
omucaHe cy MeTtone kopuirheHe 3a KBaHTHO-XeMujcke (eHrn. Density Functional Theory, DFT)
npopauyHe. Takohe, meTaJbHO Cy ONHMCaHE METOJE MPHIPEME IOjeAMHAYHUX KOMIIOHCHTH H
cacTaBJpara CoJapHUX henwja, y muipy onepehruBama pOTOHATIOHCKIX CBOjCTaBa UCTHX.



VY nornasby Pe3yaraTm M JMCKycHja TNpHUKa3aHU Cy pe3ylTaTH TPYHHCAHU y JEBET
TEMaTCKUX LIeJIMHA:

1. CuoexTpockKoIllcKa M CTPYKTYDHA aHAIN3a a30 MOJIEKYJIa

Y 0BOM JIeNy je pHKa3aHa AeTasbHa KapakTepusarja a3o jeammema FT-IR, kao n 'H u °C
NMR cnekrpockonmjoM. Moekyincka CTpyKTypa (OTOCEH3UTH3epa HWrpa KJbYUHY YIOTY ¥y
IpoIlecy IpeTBapama YIMaJHOT 3padyema y eNeKTpUYHy eHeprujy. MneHrtndukanuja TayToMepHOr
o0JInKa MOJIEKyJla y pacTBapaynMa pa3JInYWTe MOJAPHOCTH j€ O]l CYIITHHCKOT 3Hadaja, jep ce
TayTOMEPH, OCHM IpeMa (HU3NYKO-XEMHjCKHUM CBOjCTBHMA, DPA3IHUKYyjy ¥ TpeMa TNPEHOIICHY
¢dororeHeprcanor HaejekTpucama. Ca TEOPHjCKOT acleKTa, YeTUPU O] IIECT a30 MOJeKyla
oOyxBaheHa OBOM JMCcepTaIyjoM, MOKa3yjy CBOJCTBO a30-XHIPa30H TAYTOMEPH]j€E, YCIIea IPUCYCTBA
XUJPOKCHUIIHE TpyIIe y MoJIoXkKajy 2 U y mosokajy 4 y oqHocy Ha a3o-rpymy. Kako 6u ce octBapuo
JeTaJbHUjU  YBUJ Yy Qa30-XMJIPa30H PpABHOTEXY OBHUX MOJIEKyJa M YTBPAWIO IPUCYCTBO
JOMUHAHTHHJET TayTOMEPHOI O0JMKa, y HCTPaKMBamE je yKJbyUeHa M aHajiu3a IpeKypcopa y
CUHTE3M a30 00ja u3BEJEHMX U3 IUMETHE KHCEITWHE KOJ| KOjHuX je KapOOKCHIIHA Tpyma
ecrepuduroBana. Hajmpe je amanmsom momataka nobmjennx FT-IR, kao m 'H m C NMR
CIIEKTPOCKONMjOM IOTBpheHa CTPYKTypa MpOydaBaHUX jelumema. [lajbe je mokazaHo 1a ce a3o
00je, KoJ KOJUX je XMJIPOKCWIIHA Tpyla y HOJ0XKajy 2 y OAHOCY Ha a30 Be3y Haja3e MPETEeKHO y
XUJIPAa30HCKOM TayTOMEPHOM OOJHKY, Tj. Jla c€ jequbemha a3o 00je, KOJ KOJHX je XHAPOKCHIIHA
rpymna y nojoxajy 4 y oAHOCY Ha a30 Be3y Haja3e UCKJbYYHMBO Y a30 OOMKY Yy UBPCTOM CTamy Uy
pactBopuma. Takolje, Toka3aHo je Ja KOJ| jeINbEmba, KOja Y CBOjOj MOJIEKYJICKOj CTPYKTYPH CajpiKe
XHIPOKCUIIHY TPYITy Y Opmo-TIONIOXKajy Y OZHOCY Ha a3o TpyIy, (opMmupa Iceyno-IIeCTOWIaHH
MIPCTEH YCIIe]] CTBapama jake HHTPAaMOJICKYJICKe BOJOHUYHE Be3e. 300T MoJapHHjer KapakTepa, OBa
BOJIOHWYHA BE€3a j€ jaya KOJ XUAPa30H TayTOMEpa IITO Pe3yNTyje BeroBoM BehoM cTabHIn3amjom
y OZHOCY Ha a30 TayToMep, Ia je W 3aCTYIUBEHOCT XHIpa3oH Tayromepa Beha. Ca mpyre crpane,
YCIOCTaBJbalhe HWHTPAMOJICKYJICKE BOJIOHWYHE Be3e KOJ jenumema b-cepuje (2b m 5b) je
onemoryheno. Ctora je TpeTHOCTaB/EHO Ja CE OBH MOJIGKYJIHM Haja3e HCKIbYYHMBO Kao a3o
TayTOMEPH y YBPCTOM CTalby U Y paCTBOpPHMA.

2. DFT aganuza

OBaj neo je nojesbeH Ha JBe 1enuHe. [lpBa nenuHa oOyxBaTa aHaIu3y yjesa 10jeInHaAYHUX
TayTOMEPHUX OOJIMKAa a30 jeIumbemha Yy pacTBOpy, Kao M ONTHMH3ALHUjOM TIeoMeTpuje
CHUHTETH30BaHUX MOJIEKyJa MPUMEHOM KBaHTHO-XEMHjCKUX IpopadyHa Yy €TaHOly. AHaIu30M
eKCIIepUMEeHTATHNUX TojaTaka nqooujennx FT-IR, kao u 'Hu “C NMR CHEKTPOCKOMH]OM MOKA3aHO
je Ja je xon jeaumema a-cepuje (2a u 5a) TOMUHAHTaH XUAPA30H TayTOMEP, JAOK ce jenmbema b-
cepuje (2b u 5b) uckbydMBO Hamaze y a3o oOnMKy. Y LuJby MOTBpJE U Jajbe oOpajae OBHX
nojataka, npumemeHa je DFT ananuza. [lpumenom nse metone, B3LYP u M06-2X, nmpouemenu cy
OJJHOCH I0jeIMHaYHKUX TayToMepa y €TaHOJIy Kao pacTBapauy. [lokazaHo je na a3o 0oje n3BeneHe
U3 LIUMETHE KHCEJIMHE MOTY 3ay3eTH YeTUpU KOH(pOpMaloHa 00IMKa y 3aBUCHOCTH O]l y3ajaMHHUX
poranmonux nonoxaja —-N=N—, -C=C- i —-C=0- gBocTpykux Be3a. Kao mocnenuia poramuje oko
OBHX jeTHOCTPYKHX Be€3a JI0JIa3H JI0 Pa3liuKe y €HeprujaMa HacTaluxX KoHPopMepa, a CaMUM THM U
yzenom oBux KoH(opmMepa y pacTBopy. [pyra nennHa ce 0aBH aHAIM30M TayTOMEPHE PaBHOTEXKE y
eranonmy. OBIe je TOKa3aHO J1a je Ce Ha TOJI0Kaj PaBHOTEXKE a30-XWAPA30H MOXKE YTHIATH U
npomernoMm pH BpemHocTn cpenuHe. [IpuiankoM TpeTupama pacTBOpa a30 jeAHI-EHA Y ETAHOITY
0a3oM HacTajy oapeheHHM aHjOHCKM W JHAHJOHCKH OOJNWIIM OBUX MOJIEKYJa, KOje MOCeayjy
pasnmuunTa (U3NYKO-XEeMHjCKa, a CaMHM THUM M EJEKTPOHCKAa CBOjCTBAa. Y IIMJBbY oOjpehuBama
CTeleHa JENPOTOHOBAaMA, Ka0 W yJAeda TOjeMHAYHUX JEMPOTOHOBAHMX OONHMKAa y pacTBOpY,
m3BpmeHa je DFT anmammza. [lpukasaHe Cy BpeZHOCTH eleMEHATa ONTHUMH30BAaHHX TeOMETpHja
HEYTPaJHUX W JCMPOTOHOBAaHUX O0JMKa, m3pauyHatux npumeHoM B3LYP u M06-2X metoma y
BakyyMy, eranomy u DMSO. Takolhe, wm3BpmieHa je ymopeaHa aHamm3a EKCICPUMEHTAIHO



onpehennx UV-Vis cnekrapa u UV-Vis cnekrapa koju cy cumynupanun TD-CPCM-MO06-2X/6-
311++G(d,p) MeToioM Tipu YeMy Cy y 003HMp y3eTH U HEYTPaJIHH W JCTPOTOHOBAHU OOIUIM a30
jenumemna, ca TpadUIKUM MPUKAa30M MOJIEKYJICKHX OopOHuTana Koje HajBehuMm aernom ydecTByjy y
nporecy nodyhusama. Takohe, aHATIOTHO je M3BpIICHA W YIOPEIHA aHAU3a EKCIICPUMEHTAIHUX H
cumynupanux UV-Vis crekrapa jequmbea U3BEACHUX W3 IIMMETHE KHCEIHHE, Ka0 W HUXOBHUX
CHHTETCKHX IPEKypCcopa y €TaHOIy.

3. Hatepakimja GOTOCEH3UTHU3EPA Ca pacTBApAUYEM

OBaj meo je mozesbeH Ha Tpu LenuHe. byayhm ma ce xemucoprimja ¢oTroceH3uTH3Epa Ha
MOBPIIMHY TIOJYTIPOBOIHOT OKCHIAa BPIIM M3 PAacTBOpa, MMIIEPATUB je Ja ce omadepe IMmorojaaH
pactBapay, jep (orodmzmuka, @UIMUKO-XEMHUjCKAa ¥ CJIEKTPOHCKA CBOjCTBA MOJICKYJa
¢doToceHsuTHzepa 3aBuce o pactBapada. Crora je, y MpBoj LEIMHH, UCIIUTHBAH COJIBATOXPOMH3aM
CHHTETH30BaHHMX a30 jeaumema y 34 pacTBapaya pazauuute mnolarnosti. [Ipyra nenuna ce 6aBu
UCIUTHUBAKbEM JIONPHHOCA CHENUPUYHUX M HecleUu(UYHUX HHTepakuuja u3Mely Momekyna
pacTBapaya W HMCIHMTHBAHUX jeIUIbEH-a METOJIOM JIMHEapHEe KOopelalyje eHepruje coiBartalmje,
(LSER, eunrn. Linear solvation energy relationships) mnomohy KarananoBe (Catalan)
conBaToXpoMmHe jenHaunHe. [TokazaHo je na HajBehm yTuIaj Ha COJIBATOXPOMHE KapaKTEPHCTHKE
CBHX CHHTCTHCAaHUX jelUIbeha HMajy HeclnennpuyHe WHTEpaKIHje, IPETeKHO YCIOBJbCHE
nonapuzabuiHomhy pacTBapaya, JOK je yTHIaj crielnUIHUX WHTEpakija 3aHemapibuB. Tpeha
[eNMHA ce 0aBM YNOPEIHOM aHaJIM30M yTHIlaja MpOMeHe BpeaHocTH pH cpenuHe Ha TayTOMEpHY
PaBHOTEXY IMOMEHYTHX a30 jeJHIbEHa JI0JaBalbeM HEOPraHCKUX M OPraHCKH KUcelnuHa W 0asza y
pacTBope pa3IHYHTe MOJIAPHOCTH.

4. denomenu nodOyhuBama M MHTPAMOJIEKYIICKOT TpaHchepa HaelneKTpucama 2a-c U Sa-c
jenumemna

OBaj neo oOyxBaTa aHAIM3y MOJIEKYJapHUX OpOWTATHHX €Hepruja (HajBHIIE TOIyHEHE
Mmonekyicke opourare (HOMO) u HajHmke HemomymeHe Monekyncke opourtane (LUMO)) HakoH
noOyhuBama a3o jenumerma, KopuiihemeM KBaHTHO-XEMHjCKUX mpopadyHa. [lokaszano je ma ce y
a30 MOJIEKyJIMMa TPEHONICHE HaeNeKTpUCama BPIIM OJ EJIEKTPOH-JIOHOPCKOT 10 ENEKTPOH-
aKIEeNTOPCKOT JeNia MpUiINKoM moOyhuBama, kKao W 1a M00MjeHe BPEIHOCTH pas3lIKe CHEprHja
n3meh)y HOMO u LUMO opbutana CHHTETH30BAaHUX a30 jeIUCHha 3aJI0BOJbABA])Y HEOMXOJIHU
EHepreTcku KpurepujyM eduxacHor ¢otocensurusepa. Takohe, HCIUTUBAKE MHTPAMOJIEKYJICKOT
TpaHcdepa je TMOTIOMOTHYTO KBAHTHO-XEMH]CKMM IIpOpauyyHHMa U aHAJIW30M JIOJATHHUX
napameTapa MpeHoca HaelleKTpUcama, Kao IUTO Cy: BPEIHOCTH TajacHe Ay)KMHE KOja OAroBapa
MakcuMyMy armcoprnuje (An.), eHepruja moOyhuBama (E,), cHare ocumnaropa (f), JAompuHOC
MOJIEKYJICKUX opOurtana mooyhusamy (MO), cmocoOHOCT ckymbama ynaaHor 3pauewma (LHE),
npenoc HaenekTpucama (¢ ), npehenn myt Haenextpucarma (d°'), H ¥ ¢ HHICKCH, KA0 ¥ HHTErPAIIH
IpeKJanama.

5. doronamoHcka cBojcTBa cacraBbeHuX DSSC ca a3o O0ojaMma kao poToceH3uTHU3EPUMa

VY oBOM Jnieny ate cy eKCIepUMEHTAIHO ofpel)eHe BpeaHOCTH (POTOHAMOHCKUX ITapaMeTrapa
I00MjeHnX o3pauymnBameM miecT cacTaBjbeHuXx DSSC y comapHoMm cumynaTtopy. Pesynratu cy
npuKasanu y BHAY Jsc-Voc AMjarpama, Ha OCHOBY KOjU Cy H3padyHaTH APYTrd (POTOHAIOHCKH
nmapaMeTpH Kao ITo ¢y GakTop monymeHocTr (FF) u epukacHOCT KOHBEp3Hje yIa HOT 3padyemha y
eNeKTpu4Hy eHeprujy (7). HoOujene BpemHOCTH (POTOHAMOHCKHX MapameTapa cy ymopeheHe ca
BpenHocTMa (oroHanoHckux nmapamerapa DSSC koja je caapkana qureTpaOyTHIaMOHH]yM-IIUC-
ouc(m3oTronujanat)ouc(2,2’ -oummpuani-4,4’ -TuKapOOKCHIIAT)py TEHI] YM KOMILIEKC
(xomeprjaHo To3HAT Kao N719 6oja) kao dotocencutmzep. CBe conaphe henuje cy caapkane
TuO, ka0 MOIYNPOBOJHHK M KOMEPIMjaTHM TEYHHU €JeKTponuT Ha Oasu jox-tpmjommna (I/157)



penokc mapa. /lasbe, 0Baj /1e0 je MOAebCH Ha JIBE LIEJIMHE: YIOPEHa aHAIN3a BPEJHOCTU Pas3iiKe
enepruja HOMO-LUMO (4Ey;), Amax ¥ TYCTHUHE CTpyje KpaTkor croja (Jsc) BpeAHOCTH, Kao U
ynopenna ananmmsa BpeaHoctn LUMO enepruje ¢otocensurusepa (Erumo) U Jsc BPEIHOCTH.
W3BpmeHa je KopenmalMoHa aHalW3a IapaMeTapa peJeBaHTHHX 32  KapaKTepH3alujy
¢doronanonckux cBojcraBa DSSC, a camum TUM | 3a onTuMu3aiyjy epukacaocta DSSC.

6. ATR—FTIR,IH u °C NMR ananusa jeIbekha Ha 0asyu nupuanHn]yM-joauna (Al1-AS)

VY oBoM [neny nmucepranyje, MpUKazaHa je JeTajbHa KapaKTepu3alyja jeaumbema Ha 0asu
mupuauHujym-joruaa FT-IR, kao u 'H u “C NMR CTIICKTPOCKOTIH]OM. AHAJIN30M J00H]CHUX
nojaTraka noTBplhena je CTpyKTypa CHHTETHCAHUX jeTUbCHhA.

7. UV-Vis agamnsa A1-AS5 Moiekyia

Kako 61 ce ocTBapuo aeTa/bHUjU yBUI O yTULA]y pH BpelHOCTH cpeauHe Ha jeUbemha Ha
0a3u nUpuAMHUjyM-joauaa, n3spiieHa je UV-Vis cnekTpockolicka aHaiu3a y eraHoiy. [lokazaHo
je Ila cBa jequmema MOKa3yjy jeJHy MHTCH3WBHY allCOpPIIMOHY TpakKy, Koja oJroBapa m—*
HOMO-LUMO enextpoHckoM mpenady. ExcrepuMeHTanHoO A0OMjeHH Mojany Ccy TOTBpheHU
KBaHTHO-XEMUjCKUM MPOpavYyHUMa, IIpu 4eMy je Ao0ujeHo noopo cinarame UV-Vis ancopnmuroHnx
Tpaka eKCHepUMEHTAIHO OJlpel)eHNX U CUMYIUpPaHUX allCOPIIMOHMUX CIIEKTapa.

8. AHaim3a rpaHUYHHUX MOJIEKYICKUX opourana (FMO)

VY oBOM ey HW3BpIICHA je KOpelaluoHa aHajh3a BPEIHOCTH pasjiMKe eHepruja mmely
HOMO u LUMO opburana jenumema Ha 0a3u MUPHINHUjYM-jOANAA, U3PAdyHATHX MPHUMEHOM
MO06-2X u B3LYP metona. Ilokazano je nma, mako Imocroje pasiuke y MOOMj€HUM BpEIHOCTUMA
eaepruja HOMO u LUMO op6urtana, obe Meronme Cy y CarjacHOCTH Ja HajMamy BpPETHOCT
eHepruje nodyhuBama mocenyje jeIHmbene KOje y CBOjoj CTPYKTYpH mocenyje N,N-IruMeTHIaMiHHO-
rpymy. Takole, MCIIMTHBaEmEe WHTPAMOJIEKYJICKOT TpaHcdepa HaeleKTpHUCama je MOTIOMOTHYTO
KBaHTHO-XEMHCJKHM TIpoTipadyyHuMa u anaiam3oM fnojataux CT mapamerapa, Kao IITO Cy BPETHOCT
TajacHe JyXXHHE KOja OJroBapa MaKCHMyMy amncopIiuje, eHeprmja mnoOyhuBama, cHara
OCIIMJIATOPa, JOTIPHHOC MOJIEKYJICKHX opOHuTaia moOyhuBamy, CIIOCOOHOCT CKYIUUbamka YMaJHOT
3payera, IPEHOC HaeleKTPHCamba, peheHn MmyT HaeleKTprcamwa, H U ¢ HHICKCH, Ka0 U MHTErpau
npexnanama. [lopen HaBegeHOT, IpUKa3aHa je U IUCTPHOYIMja TPAHUYHUX MOJICKYJICKUX OpOuTaia
(HOMO u LUMO) jenumema Ha 6a3u NUPUINHUjYM-jOARIA, KA0 U U3padyyHATHUX pa3liuKa I'yCTUHE
HaeJeKTpucama H3Mel)ly OCHOBHOr W mpBor moOyheHor crama OBHX MOJEKyla M IIEHTapa
Haenektucama C+(p)/C—(p) momohy TD CPCM-M06-2X/6-311++G(d,p) meToze.

9. ®dotonanoHcka cBojcTBa cactaBibeHnX DSSC ca A1-A5 Ka0 €JIEKTPOJUTHOM KOMIOHEHTOM

YoBOM Jieny M3BIICHA je aHAIN3a SKCIIEPUMEHTATHO TOOWjeHHX BPEIHOCTH €(PUKACHOCTH
npeTBapama (oToHa (yHnaaHoT 3padema) y enektpuuny ctpyjy (IPCE) DSSC ca jenumemrnma Ha
0a3su  TMHUPUAMHHUjYM-JOJIUAA KAo JIOJATHOM  CJICKTPOJIMTHOM KoMIoHeHToM, TiO, Kkao
nmoJTynpoBoJHUKOM B N719 60joM kao goroceHsutuzepom. Takolje, ekcriepuMeHTaTHO ¢y oapeleHe
BPEIHOCTH T€HEpUCAHE TYCTHHE CTPYje KPaTKOT CIoja, Kao M OAroBapajyhux BpeIHOCTH HAroOHA
otBopeHor koma (Voc) comapamx henmja ca jenumemnma Ha 0asW NMUPHIMHUAjYM-jOAWAA Kao
JOAaTHOM EJIEKTPOJIMTHOM KOMIIOHEHTOM. Ha OCHOBY OBHX BPETHOCTH Cy H3padyyHAaTH APYTH
¢doroHanoHcku mapaMeTpu conapre hemuje, kao mTo cy FF u epukacHOCT KOHBEp3Hje YIaTHOT
3pauema y eNeKTpudHy eHeprujy. Jlooujenu momamu cy ynopeheHn ca ocTBapeHHUM BpPEIHOCTHMA
¢doroHanmOHCKMX TapameTrapa pedepeHTHe cojapHe henmje, koja je caapxkama TiO, kao
noIynpoBogHUKOM U N719 6ojom kao (poTOCeH3UTH3EpOM M KOMEPIHMjaTHU EIEKTPOIHUT Ha 0a3u
jox-Tpujoaun penokc mapa. [TokasaHo je ma je cy CBH €JEKTPOJUTHH CUCTEMH, KOjU Cy CapKali



IIOMEHYTa jeAMIemha Kao JIOJaTHY pEIOKC KOMIIOHEHTY, pe3yITHpadd MO0OOJbIIaHUM
¢doronanonckum cojctBumMa DSSC y mopehewy ca DSSC koja je caapkanma KoMepIiujalHU
CIIEKTPOJIMTHA CUCTEMOM Ha 0a3u joma, TNpUCTaHIApAHUM yciaoBuMa wmepema (AML,S u
MHTEH3UTETY o3padmnBarmba 100 mW/cm®).

3ak/byyak caJpKu CyMHpaHe KOMEHTape Ha OCHOBY CBHX TOOHMjeHHX pe3yirara y OBOj
JHMCEPTAIj| y3 HATJIAIIaBahe MIOCTUTHY THOT HAYYHOT JIOTIPHHOCA.

JlutepaTtypa canpxu cBe pedepeHIe IIUTUpaHe y TOKTOPCKOj TUCEPTALUjH, pEIeBaHTHE 32
UCTpaKMBAKkE Ka0 U paJioBe KaHIUAaTa IMPOUCTEKIIE U3 OBe Aucepranyje. Hakon nureparype nat je
Mpunor xoju canpxku TabGeme 1IT u 2I1 koje caapke BpeaHOCTH penaTHBHE eHepruje (4E, y
kcal/mol) motnyHo ontumuzoBanux reomerpuja Ha B3LYP m M06-2X/6-311++G(d,p) HUBOY M
cratuctimike bommmanoBe muctpuOynuje (w, y %) cBux Moryhumx tayToMepHUX (opMH a30
MOJIeKyJla y BakyyMmy, ertaHoiny U DMSO, rtabemy 3I1 koja caapXum JHTEepaTypHE IOJATKE O
Bpennoctuma enepruja HOMO (Ernomo) v Erumo opbutana, mpoogHe Tpake Tutan(IV)-okcuma
(TiO;) m penokc mapa enektponuta (E(/;)) jenumema Koja Cy CTPYKTYpPHO CpOJHA a30
JjeIMIBbe’mUMa TNPOyYaBaHUM Yy OKBHPY OBE JHCEpTallUje H3pauyyHaTHX IMPUMEHOM pa3IMdUTUX
MPOrpaMCcKU MakeTa ¥ MeToja y ofabpaHuM cpeauHama, memy 3.311 koja je mpuka3 HeyTpalHUX U
Moryhux aHjoHCKHX OOJHMKa HacTaluX JIENPOTOHOBAHEM MOJIEKYJa jeTHOT O] jeJNmbemha Ha 0a3n
nuMeTHe KucenuHe u ciuky 3.9I1 Ha ko0joj cy mpukaszaHu ekcriepuMmeHTanHo oapehernx UV-Vis
ariCOPIIMOHN CIEKTPH CHHTETH30BAaHUX JEUIEHA y XEKCaHy, TOJYeHY, LUKIOXEKCAHOHY,
LUKJIOXEKCAHOTY, 2-0yTaHOHY U 1-MeTWII-2-UPOIUIUHOHY.

Hucepranuja caapxxu u buorpadujy kanmamgata, UszjaBy o aytopctBy, M3jaBy o
HCTOBETHOCTH IITaMIIaHE M eJEeKTpoHCKe Bepauje, M3jaBy o xopumhewy n OrueHy H3BelITaja o
MIPOBEPU OPUTHHATHOCTHU JOKTOPCKE TUCEPTaLHje.

3. OHEHA JUCEPTAIIMJE
3.1. CaBpeMeHOCT M OPUTHHAJIHOCT

TexHONOWKK HampegaK MpOHUIor Beka moBehao je morpely 3a €HeprujoM Ha TII00aTHOM
HHUBOY, a CAaMHM THM 1 yOp3a0 pa3Boj eHepreTcKux TexHonoruja. Kako je 3annxa gocumHux ropusa
CBE Mame, jaBWia ce IMpeka morpeba 3a MPOHATACKOM alTepHATHBHUX W3BOpa eHepruje. Taksu
W3BOpHU MOpajy OuTH e(huKacHU, EKOHOMUYHH U, TIPE CBETa, CKOJIOMIKH NMPUXBaT/bUBH. OOHOBIHHBH
M3BOPH CHEpruje, Kao LITO je CoJlapHa, CMaTpajy Ce peaJHOM M OCTBApJbUBOM AITEPHATHBOM.
CyHIle je mpuMapHH W3BOP €HEpruje 3a MHOre BpcTe Ha 3eMJbU: YHUCT je, oOWjaH, a ITo je U
HajOuTHHje, oOHOBILMB. ConapHe henuje aktuBHpaHe Oojom cBpcrane cy y Il renepammjy
(OTOHATIOHCKUX TEXHOJIOTHja, HAKOH colapHuMX henuwja Ha 0a3W MOHO- WIIM TOJIMKPHUCTAIHOT
cuwmmijyma (I reHepammja) W TeHepanMje conapHUX henmuja Koja TOJpasyMeBa TEXHOJIOTH]jY
0asupany Ha TaHKUM (priMoBuMa KaamujyM-Tenypuaa (CdTe), Oakap-uHIUjyM-TanujyM-ceIeHHIa
(CIGS) u amopdnor cununujymy (aSi:H) (II renepanmja). [Topen Tora mro cy penatuBHo jepTHHU
U jeqHOCTaBHM 3a Npou3BoAwmy, DSSC (OTOHANOHCKM CHCTEMH MOJpXKaBajy TI'CHEpUCABE H
MpUMEHy 4YHucTe, OOHOBJbMBe eHepruje. OmepaTHMBHH MNPUHLIMI OBUX Yypehaja, Tj. IWHAMHKA
mporieca, J0CTa je MOBOJbHUjA O] OHE Y cojlapHUM henrjaMa MpeTXOJHUX TeHepaluja, 300r vera je
OBa TEXHOJIOTHja y KOHCTAHTHO] (a3 HampenoBama IMocleame aBe aeueHuje. [pyre mpenHoctn
DSSC y onmHocy Ha KOHBEHIMOHAJIHE cojapHe hemuje Ha 0a3M HEOPTaHCKUX MaTepHjaja
00yxBaTajy E€KOHOMHYHOCT TIPOW3BOAIE M EKOJIOIIKY MOJOOHOCT Marepujana 3a u3pamgy
KoMmroHeHaTa. Takohe, MmoryhHOCT CTpyKTypHE MOmudUKaImje MojieKyna 00je, y by MOCTU3amha
ONITUMAJHUAX (HU3NYKO-XEMH]CKHX, (OTOPU3NYKHX MU EJIEKTPOHCKHX CBOjCTaBa, ITOTEHIIH]aTHO
MoOKe 1mo00JbIIaTH M e(hUKACHOCT MPETBApama YIaIHOT 3pavyeha Y eNeKTPUIHY SHEPTHjY.

Momnekyn 6oje (poTtocensutusep) je HoToakTHBHA U jeAHA 01 INIaBHUX KomrnoHeHata DSSC
cucrema, Oynyhu na ce mporec mpeTBapama YHaJHOT 3padcekha y eNeKTPHYHY €HeprHjy MHHUIUpA
HBETOBUM O3paunBameM. Jla Ou Omo edukacan, Mopajy OUTH UCIyHCHH HEKH KPUTEpUjyMu. JemaH
O]l BhHX j€ TAHXPOMATaCKO CBOjCTBO, Tj. allCOPIIIHja CBETIOCTH Y IITO IIMPOj 00JIACTH BUAJBUBOT U



Oonmuckor mH(QpaIpPBEHOT Jiefa CIEeKTpa, Kako Ou ce reHepucao mTo Behu Opoj doronodyhenmx
enexrpoHa. [Topes oBor, o7 BelHMKe BAXXKHOCTH je U epUKacHa XeMHUCOPIIIMja Ha HAHOIIOPO3HH CJI0j
tutad(IV)-okcuna (TiO,) mpeko oarosapajyhux (yHKIHOHAIHUX Tpyra, Kako OM ce ocTBapmia
no0pa eNeKTpOHCKa KOMYHHKanuja u3Mel)y oBe [Be KOMIIOHEHTE, Ka0 W HHTPAMOJIEKYJICKH
tpancdep Haenekrpucama (ICT) npunukom modyhusama. Oprancke 6oje mocenyjy OpojHa cBOjCcTBa
KOja UX YMHE MOTOJHHUM 32 YJIOTY (DOTOCEH3HTH3Eepa: MMajy BUCOKE EKCTHHKIMOHE KOS(HUIIHjeHTE,
peNaTHBHO jEIHOCTaBHO CE MOTY CTPYKTYpHO MoaudukoBaTH, jehTHHE Cy 3a TPOHM3BOIBY MU
MHUHHMAJTHO IITETHE 110 OKOJIMHY MPHIMKOM OJIarama.

A30 60je moceayjy HEKOIMKO MPEAHOCTH Y OJTHOCY Ha Jpyre opraHcke 6oje. [IpBeHCTBEHO,
NpUpPO/Ia OBHX jEIUIbEHA MPYKa MOTYNHOCT CTPYKTypHE MoAM(pUKaIHje YBOHCHEM pa3InIuTHX
rpyna Ha rinaBHy xpomodopy R-N=N-R'| npum uwemy ce mory moGospmaBatu QoTodusnika,
SJIEKTPOHCKA M (PU3MYKO-XEMHjCKa CBOjCTBA OBHX MOJeEKyna. [lasbe, moceayjy BelIHKe BPEIHOCTH
EKCTUHKITMOHOT MOJIAPHOT KOe(HIIMjeHTa YCIIe]l MHTPaMOJIEKYJICKUX T—T* Tpenasa, jepTtunuje cy
3a TPOM3BOJBY OJ APYIMX CHHTETCKHX 00ja (HIp. KOMIUIEKCa MeTana) M Mame IITETHE 0
OKONMHY. 3axBasbyjyhu cBOjeBpCHUM (POTOPUINYIKUM, (HU3UUKO-XEMHUJCKUM U E€NEKTPOXEMH]jCKUM
CBOjCTBUMA, MHOTOOpOjHE apoOMaTHYHE W XETEePOLMKIMYHE a30 0oje, cy 1O caja UCIUTAaHE Y
NOTEeHIMjalHy cBpXy ceHsutmzauuje y DSSC ca Teopujckor u ekcnepuMeHTanHor acnekra. Ca
Apyre cTpaHe, BUHWI-TPYIa Ce YeCTO KOPUCTHU 32 U3TrPajby KOBYyranuoHor Hu3a D-m-A Monekyna
doToceH3uTH3Epa U HHUXOBHX CTPYKTYpHHX aHanora. Jlo caja je CHHTETH30BaH BEJIHMKU Opoj
MOJIEKyJla KOjU Yy CBOjO] CTPYKTYpPH Caapike BHHWI-TPYIy Kao (pParMeHT eJIeKTPOH-IOHOPCKE
rpyne, T-MOCTa, EJIEeKTpPOH-aKIenTopcke rpyme. Ilopex penaTHBHO JaKOr TOCTYINKa yBOhema y
MOJIEKYJI, PA3JIoOr 3aCTYIUbEHOCTH OBE (DYHKIIMOHAIHE TPpyIe je e(hUKacHO MPOAYKEeHe KOmbYyTalyje
y mwby mobOospmama (HOTOU3MUKHX CcBojcTaBa (QoToceH3uTH3epa. llpomyxkeHa Komyrarmja
pe3ynTyje cMamemeM BpeaHocTH pasiuke eHepruja HOMO u LUMO opOutana, caMuM THM H
0aTOXpOMHOM TIOMEpamy alCOpPIIMOHUX Tpaka Tj. MOOOJBIIAKY AarCOPIIHOHOT CBOjCTBA
¢dorocenzutuzepa. OBH (akTOpH Cy yCIIOB 3a reHepucame Beher Opoja horonodbyhennx enexkrpona,
mro Boau Behoj crabmwiHoctr U epukacHocTr DSSC.

CaBpeMEeHOCT M OPUTHHATHOCT MCTPAaKHBamka CIPOBEJCHOT y OBOj AMCEPTAIMjH OJIpakaBa
Ce y IM3ajHy M Pa3BOjy CTpaTETHje CUHTE3E JIBE CEpHUje HOBUX jCIIUILEHHA Ca 230 U BUHUII-TPYIIOM,
BIXOBOj KapaKTepU3alllji U UCTIHTUBABY (PH3MIKO-XeMHU)CKUX, POTOGUZNYKHX U ETEKTPOHCKHUX
cBojcTaBa. KBaHTHO-XeMHUjCKM TpopadyHH oMOryhwim cy uUIeHTH(PHKANW]y CTPYKTypHHUX
eJleMeHaTa, 9ijoM KOMOHMHAIN]OM ce T00Hjajy jenbera 3aJJ0B0JhaBajyhux cBOjcTaBa 3a MPUMEHY
y DSSC, 6uno kao ¢dotoceHzuTuzepa uim Kao JojaTHe peaokc-kommnoneHte. [IpBa cepuja 60ja
o0yxBaTa mecT a30 Moyekyna D—m—A cTpykType, U3BEICHUX M3 OCH30€BE U IIMMETHE KHCEIHHE,
NI0OWjeHNX KOHBEHIMOHATHOM pEaKIMjoM JIua30-KyIuioBama. JIpyry cepujy YMHM INET HOBHUX
MoJIeKyJa Ha 0a3u mupuanHujyM-joauna D—m—A ctpykrype, 100ujeHnx peakunjom KHoBenarenose
KOHJICH3aIMje ona0paHux anjexuja ca 1-(2-eTOKCH-2-0KCOEeTHI)-4-MEeTHIHPUANHN]YM-]OTUIOM
Kao TpekypcopoM. A30 0ojaMa Koje y CB0jOj CTPYKTYPH cajpke NpOTHYHY (DYHKIIMOHATHY TPYITY
KOBYTOBaHy ca a30 XpoMo(pOpoM CBOjCTBEHa je a30-XHIpPA3oH TayTOMEpHja, Koja ce oriena y
PEBEP3UOMITHOM MHTPAMOJICKYJICKOM TpeMeIlTaky MOOWIHOT MPOTOHA. Y OBOM IPOIECY J10JIa3H
10 TIpepacro/iesie eJIeKTPOHCKE T'YCTHHE y MOJIEKYJy, LITO Pe3yiTyje HacTajameM JIBa CTPYKTypHA
n3oMepa — TayroMepa, Koju cy meljycoOHo y paBHoTexHu. OBO CBOjcTBO a30 0o0ja je oa Bemuke
BaXHOCTH, jep ce TayToMepu MehycoOHO pasnukyjy y (U3HUKO-XEeMHjCKAM KapaKTepHCTHUKaMa.
300r TOTa j¢ HEOMXOHO OJIPSIUTH OJHOC TAyTOMEpPa y PacTBOPY, MPBEHCTBEHO KOJ a30 0oja Koje
nmajy Gysxmmjy gortocensuruzepa y DSSC, jep Tayromepn UCToOsbaBajy pa3iHIUTe ariCOPIIIMOHE
KapaKTepHCTUKE, a CaMUM THM H EJEeKTpOHCKa cBojcTBa. (CrTora je CHpoBeIeHa JeTaJbHA
CIEKTPOCKOTICKA M KBAaHTHO-XEMHjCKa aHajlu3a ca IH/beM HICHTH(HKANWje IOMHUHAHTHOT
TayTOMEPHOT OOJIMKa y YBPCTOM CTamky M y pacTBopy. [locTaBibeHE Cy M CMEpHHIE 32 CHUHTE3Y
jeumbemha CPOJHE CTPYKType y okBHpy Oynyhmx wucrtpaxkmBama. DSSC ca a3o 6ojama kao
(doToceH3uTH3EPOM Cy TOKazaie 3a7a0BosbaBajyhe BpenHoctu epukacHocTn y ogaocy Ha DSSC ca
N719 6ojom, TOK je TPUMEHOM jeIUbCHha Ha 0a3n MUPUANHU)YM-jOUIA JOIUIO A0 NOOOJbIIamka
¢doronanonckux cBojctaBa DSSC y mopehemy ca YHCTUM KOMEPUHWjaTHUM EIEKTPOIUTOM.



Pasmarpamem mobujenux pesyatara, 2-xuapokcuHadTajiceHcKka jequHuia he OuTH pazmarpaHa Kao
eNIEKTPOH-JOHOPCKa jequHuna D-m-A CTpykTypupaHHX Mojekyna y Oyayhem wucTpaxkuBamy, y
mby naobujama (oTtoceHsuTusepa ca MOOOJBIIAHUM (PHU3UUKO-XEMHJCKUM, EIEKTPOHCKAM H
¢dorodpm3mukum cBojcTBHUMA. Takohe, pe3ynTaTh OCTBapeHH NPUMEHOM jeIUbema Ha 0asu
NUPUAMHU]YM-JOJMIa OTBOPWJIA Cy MYT MOJIEKYJIICKOM WHXCHEPUHTY jeNUbCHhUMa CIIHMIHE
MOJICKYJICKE CTPYKTYpe 3a MOTEHIMjaTHO KopWIIheme Kao IOJaTHUX, WM CaMOCTaJHHUX,
EJIEKTPOIMTHUX KOMIIOHEHATA.

Ha ocHOBy mpuka3aHux MeTOIa W pe3yiaTara y OBOj JOKTOPCKOj AWCEpTaIMjd, Kao M Ha
OCHOBY [I€TaJbHO TPETJICJJaHe JHUTEPAType MOXKE C€ 3aKJbYUUTH Ja HCTPaXKMBama CIPOBEICHA Y
OKBHPY OBE€ JOKTOPCKE MCEPTALNje 3a/I0BOJbABA]y KPUTEPH)jyM aKTYSITHOCTH M OPUTHHAITHOCTH.

3.2. OcBpT Ha pedepeHTHY U Kopuinheny JuTepaTypy

AyTtop oBe aucepranyje je 3a mHMcame KOpucTHo 199 nuTepaTypHHX HaBOJa, KOJU Y
NOTIYHOCTH OArOBapajy TEeMH U yKa3yjy Ha aKTyeJHOCT HCTpakuBama. Behnna HaBeneHHx
pedepeHnn NnpeacTaBibajy HaydHE KIUIe U HayyHe paJoBe HOBHjETr JaTyMa KOju Cy IyOJIMKOBaHU
y MelhyHaponHuM dYacomucuma. Y OKBUpPY JIMTepaTypHUX HaBojJa KopuilheHe cy M HayuHe
nyOuKalyje paHyjer JaTyMa y KojuMa ce Hajla3e OCHOBHA Ca3Hama 3a NCTPaKUBakha CIPOBEICHA Y
aucepraiyju. VMcrpakuBama Koja Cy INpHKazaHa y HaBeJeHMM pedepeHIama MmoMoria cy y
IUIAaHUpaky EKCIEePUMEHTATHOI pajia, aHaJu3d U JUCKYCHjU JNOOMjeHHMX pe3ysTtaTa Kao U 3a
u3Boheme 3akipyuaka. [Ipernenana oOumHa nuTepaTypa U NpUIOKEHH 00jaB/bEHU PaloBH yKa3yjy
Ha KaHJUJIaTOBO aJIeKBaTHO MO3HABAKE MPeAMETHE 001aCTH UCTPAKHUBaAbA.

3.3. Onuc 1 a1eKBaTHOCT NPUMeEH-eHUX HAYYHUX MeTo/a

OBomM gucepranujom oOyxBaheHa je CHHTe3a U KapakTepu3alHja JIBE CepHje jeAUBEha, Kao
U UCTIMTHBAKE HUXOBUX (PH3NIKO-XEMU|CKUX, (POTOPUNUKHAX U €ICKTPOHCKUX KapaKTEPHCTHKA Y
UbY TOTCHIWjalHE TPUMEHE y COJIapHMM henmjama axtuBHpanuM OojoM. IlpBa cepuja je
oOyxaBaraia ImecT a3o 0oja JOOMjeHMX KOHBEHIIMOHATHOM pEakKIHjoM Jua3oToBama 4-
aMHHOOEH30€Be U 4-aMHHOIIMMETHE KUCEIMHE U HAKHAHUM KYIUIOBAeM JTOOMjCHUX THA30HU]yM-
conu ca (f-nadronom), peronom u N,N-IUMETUIaHIIMHOM. JeInb-emba 0BE cepHje KopuiheHa cy
Kao aKTHBHAa KoMmmoHeHTa (¢orocensutmsep) y cactaBibenum DSSC ca TiO, kao
MOJYIPOBOJHUKOM M KOMEPLMjaTHUM TE€4YHUM eyleKTponuToM. Kao pedepeHtHu oroceHsutusep
kopuinhena je N719 6oja. [Ipyra cepuja je oOyxBaTana jequmema Ha 0a3u MUPUINHH]jYM-]OJUIA,
nobujeHnx  peakmujom  KHoBeHaremoBe — koHAeH3amuje — QeporeHkapOokcanaexuaa, — 4-
MeTokcubeH3amaexuaa, 4-(NV,N-mumeTunaMuHo)OeH3anaexuaa, 2-tuodeHunoeH3anaexuaa u 3-
HUHI0JI-3-0eH3aIIeXu1a ca MIPETXOTHO CUHTETU30BaHUM 1-(2-eTOKCH-2-0KCOCTHII)-4-
METWINMPUINHUjyM-joauioM. [oOujeHa jeaumema cy KopuliheHa Kao JOMYHCKE KOMIIOHEHTE
KOMEPIIHjaTHOM TeYHOM enekTposnTHoM cuctemy (Lil + [,), y mmiby nobosbiama GOTOHATOHCKIX
kapakrepuctuka DSSC. ®doToHanoHcku mapameTpu 100WjeHn o3padnBameM ckiombeanx DSSC ca
CHUHTETH30BaHUM jelUIb-CHUMa Kao KOMIOHeHTama, ynopehenn cy ca (hOTOHamOHCKUM
napameTpuma pedepeHTHe conapHe henuje koja je caapxkana N719 kao dhorocensutusep, TiO, kao
MOJYNIPOBOJHUK M KOMEPLHjaIHU TEYHH €JeKTpoiuT. KoMIUIeTHa CTPYKTypHa KapaKTepH3aluja
CBHIX je/IMICIbA j¢ M3BPIICHA eIeMeHTamHoOM aHammsoMm, UV-Vis, FT-IR, ATR-FTIR, u 'H u "°C
NMRCHeKTpoCKOHj oM.

ConmBaTOXpOMHa CBOjCTBa jeaumema o00e cepuje cy wucnuraHa cHuMameM UV-Vis
aTiCOPIIMOHMNX CIIEKTapa y pacTBapadyrMa pa3IHYUTHX CBOjCTaBa. 3a a30 jeNUICHa UCIHTAH je
yrunaj pH BpenHOCTH cpearHe Ha TayTOMEPHY PaBHOTEXKY, JOJABAEM Pa3IMIUTUX OPTAaHCKUX U
HEOpraHCKMX 0a3a W KHCeJIWHa y onxadpaHe pacTBOpE jenUmbera. YTHIA] HECHeUU(PUIHUX H
cnennUUHIX WHTEpAKIMja pacTBapada ca MOJEKylInMa a3o 0oja Ha TIOJI0Kaj ANCOPIIIHOHUX
MaKCUMyMa aHAJIM3UpaH je KOpUIINemeM MEeTOoJe JHHEapHEe KOopeJaldje SHEpruje CoJBaTalluje
npumeHoM Karananose jeqHaqnne.



Kako 6u ce o0jacHMIa 3aBUCHOCT €IEKTPOHCKE CTPYKTYpE CHHTETH30BAaHUX jEIUHEEHA O]
BUXOBHUX (DPU3NYKO-XEMH]CKHX KapaKTepHCTHKA, UCTpakuBame je nornoMornyro DFT anamuzom.
KBaHTHO-XeMHjCKH TIpOpadyHH 3a jeHbema 00e cepuje cy cmpoBeaeHun momohy Gaussian 09
nporpaMmckor nakera, kopuctehu B3LYP u M06-2X mertone ca 6-311++G(d,p) OCHOBHUM ceToM
opbutana. M06-2X merona je kopumrhena 3a cumynupame UV-Vis ancopnimoHux CHeKTapa a3o
6oja u CT wmanmekca. 3a M06-2X meron kopumhen je UltraFineGrid, (99,590)p grid 3a Euler-
Maclaurin wHTerpanujy. CTaOMITHOCT ONTHMHU30BAaHUX TEOMETpHja je MOTBpheHa NpopadyHOM
¢bpekBeHIMja, pHU YeMy cy noOujeHe peajHe BpeIHOCTH (peKBeHIHja, ITO MoTBphyje ma cy cBa
WCTIUTUBAHA jeINbCHha ONTHMU30BaHa HA MHHUMAJIHUM €HEeprijaMa OCHOBHHX CTama. [IpopadyHu
¢bpekBeHIMja cy Takole kopumheHun 3a Kopeknujy enepruja mHynrte tauke (ZPE), mpu 298,15 K n
crangapaaoM nputucky. TD-DFT merona xopunrhena je 3a m3pauynaBame UV-Vis ancoprnimoHux
eHepryuja U creKkTapa o0e cepuje jennmberma, Ipu YeMy je edekar pacTBapada (€TaHOIa) CUMYITHPAH
nomohy CPCM wmonena. I'paduuka npesentanmja UV-Vis ancopniimoHux creKTapa OCTBapeHa je
nomohy GaussView 5.0 nmporpama. CBu teopujcku UV-Vis ancopniiuoHy CIEKTPU U3padyyHATH CY
CPCM-M06-2X/6-311++G(d,p) Metomom u ckamupanu ¢akrtopom 1,15 (3a azo jenumema) H
dakropom 1,125 (3a jenumema Ha 0asu NUPHAUHHUjYM-jonuaa) pand OoJser mopehema ca
excriepuMenTanHo oxapehenum cnexktpuma. lomatau CT neckpuntopu cy oapeheHH KBaHTHO-
XeMHjCKUM TpopauynnMma nmomohy Gaussian 09 mporpama ma TD-CPCM-M06-2X/6-311++G(d,p)
HUBOY opOuTana u nporpama MultiWtn.

®doronanoHcke nepdomance cactaBbeHMXx DSSCca a3o jequmemrMa Kao aKTUBHOM
KOMIIOHEHTOM Cy ofjpel)eHe COJapHUM CHUMYJIaTOPOM, O3pauyMBamEeM XajoreHoM jamioM (Osram,
120V/300W), npu AM1,5 i nHTeH3MTETY 3paucta mamme o 100 mW/cm?” Jlobujenn moamm cy
UHTEpIpeTHpanu y Buny Jsc-Voc nujarpama. @oronamnoncke nepdomance cactaBibenux DSSC ca
jenumemuMa Ha 0a3u MUPHUINHU)YM-jOIUIa Kao €IEKTPOJIMTHHM KOMIIOHEHTama Cy oapehuBaHe
COJIapHUM cuMysatopoMm, ipu AM1,5 u uHTeH3urery 3pauema gamne ox 100 mW/cm?”. Kao W3BOp
cBetnocTd KopumrheHa je kceHoHcka mnamma (Oriel) cmare 450 W. JloOujeHu momamu cy
UHTEpIpeTHpanu y Buny Jsc-Voc nujarpama nmomohy anapata Keithley 2400 u LabView codrsepa,
nok cy IPCE cnextpu nobujern kopumhemeMm Enlitech comapHor cumynatopa. Ha ocHoBy
onpehenux Jsc-Voc mapamerapa cy u3padyHaTH IPYyTH PeJIeBaHTHH (POTOHATIOHCKH ITapaMeTpH, Kao
mTo cy (aKTop MOMYHECHOCTH U e(PUKACHOCT CONapHUX hemmja ca CHHTETH30BAaHUM jECIUCHUMA
Ka0 KOMIIOHEHTaMa.

3.4. IpuMeH/LMBOCT OCTBAPEHHUX pe3yJiTaTa

Ha ocHOBY crpoBeieHHX MCTpaKMBama M JOOHMjEHHX pe3yiTaTa y OKBUPY OBE JOKTOPCKE
JHCEePTallNje MOXKE CE 3aKJbYUYHTH JIa je OCTBApEeH 3Ha4ajaH HayYHU JONPUHOC Y 00JIAaCTH OpraHcKe
CHHTE3€, KOjU Ce OIVIe/la Y CUHTE3U U JIeTaJbHOj KapaKTepu3alMju Be cepHje HOBHUX jeAMICHA ca
azo (6 jenumema) u BUHHI-TpyNoM (5 jeaumema). bynyhu nma cma jemumema umajy D-m-A
CTPYKTYPY, HCTPaKUBAE j€ MOKa3aJlo Ja Ce BapUPAmbEeM CTPYKTYpHHX eJieMeHaTa MOJIEeKyJia MOTy
ONTUMU30BaTH (DU3NUKO-XeMHjCcKa, (OTO(U3MYKA M EJIEKTPOHCKAa CBOjCTBA MOJIEKyJa, M THME
nobospmiaté GortoHanoncka csojctBa DSSC. [lopen HaBeaeHOr, MOBE3UBambe KBAHTHO-XEMH]jCKUX
npopayyHa ca eKCIIEPUMEHTATHO [OOMjeHMM I[oJaluMa je JONpHHENOo O00JbeM pa3yMeBamy
CTPYKTYpE M PEaKTUBHOCTH UCTIHTUBAHHX jeIUHCHA, IITO OJIAKIIABA TPOLEC HACHTU(PUKOBAKA, U
pa3Boja HOBMUX MOJIEKyJa CIMYHHX CTPYKTypa 3a moTeHuujanny npumeny y DSSC, Ommo kao
¢dorocenzuTH3epa WIM JOAATHUX Tj. CAMOCTAIHMX EJIEKTPOJIMTHUX KOMIOHEHTH. JletassHOM
COJIBATOXPOMHOM aHaim3oM y komOuHamuju ca DFT mpopauyHuma yTBpheH je HOMHHAHTaH
TayTOMEPHH OOJMK WMCIUTHBAHUX a30 jeAHI-EHa y UBPCTOM CTamby M y PacTBOPY, LITO je€ Of
BEJIMKOT 3Haudaja, Oyayhu ma a3zo 0oje mMajy MpuUMeEHy y pa3sHUM TpaHaMa HHIYCTpHje, HAyKe U
MEIUIIHE.



3.5. OueHa TOCTHTHYTHX CIIOCOOHOCTH KAHAUIATA 32 CAMOCTAJIHM HAYYHU Paj

Jlyka MaroBuh je TOkOM H3pajie JOKTOPCKE AUCEpPTAIHje MOKa3a0 CTPYYHOCT M CIIOCOOHOCT
y KopHumhewy, MPUIIPEMHU U pean3aliji eKCIiepuMeHaTa, Kao 1 KOpuirhemy pa3muauTHX TEXHUKA
KapakTepH3alyje U aHam3u Jo0ujeHnx pesynrara. Komucuja cmarpa na kanauaar Jlyka Martosuh
KBAJINTETOM OCTBAapeHHX HAYYHHUX pe3ysiraTa, Kao W CBOjUM AaHTQXOBAKHEM Yy HAY4YHO-
UCTPAKMBAYKOM pagy TOKOM H3paje OBE [OKTOPCKE IHCepTalyje, IMOCeIyje CBE KBaJIHTETE
HEOITXO/IHE 32 CaMOCTaJIaH HayYHO-MCTPAKUBAUKA PaJl.

4. OCTBAPEHHU HAYYHMU JJOIIPUHOC
4.1. Ilpuka3 ocTBapeHNX HAYYHHUX JONMPHUHOCA

OcTBapeHn Hay4HH JIONPHHOC Orjesa ce y:

e mpomupeny (QyHAAMEHTATHHX 3HaWma H3 O00JacTH OpraHCKe CHHTE3e U CTPYKType
opraHckux 0o0ja, MOCEOHO OHHUX KOj€ Y CBOjOj CTPYKTYPH CaJIpKe a30 M BUHUI-TPYILY;

e rneduHUCAKY CTPYKTYPE HOBHX jeMHCHHA Ca a30 U BUHWI-TPYTIOM;

® Da3BOjy CHHTE3€¢ HOBMX, KOMIUIEKCHHJUX MOJIEKyJa Ca a30 W BHUHWI-TPYIOM, Yy IHJbY
nobuWjama MOJIeKyla ca MoOOJbIIAHUM  (PU3HYKO-XEMHjCKUM,  (PoTOoM3MUKUM U
SJIEKTPOHCKHM CBOjCTBUMA;

e 0oJpeM pazyMmeBamy YTHIAja CTPYKType MOJEKyla M pacTBapadya Ha a30-XHIPa30H
TayTOMEPHY DPaBHOTEXY KOJ MOJEKyJla Koja y CBOJOj CTPYKTypu caapke a3o Be3y (as3o
6oja);

® pasyMmeBamy yTHIaja mpomMeHe pH BpemHOCTH cpenuHE Ha TayTOMEPHY pPaBHOTEXY a30
jeIMmbema CIIMYHE CTPYKTYPE;

e pa3yMmeBamy JIONPHHOCA CHEUU(UYHUX U HEeCHeIM(DUUHUX MHTEepaKiHja nu3Mely Moiexysa
pacTBapaya 1 a30 jeAUbEHha CIIMIHE CTPYKTYPE;

® pa3yMeBamy YTHIAja PA3NUUUTHX €IEKTPOH-IOHOPCKUX M EIEKTPOH-aKIENTOPCKUX TpyTIa,
Kao M 1ejgokynHe D-m—A CcTpykType MoJjeKyla Ha HHHUXOBE (U3NUYKO-XEMH]jCKE,
doroduznUKe U EIEKTPOHCKE KapaKTepUCTHUKE, CAMMM TUM U Ha (POTOHANOHCKAa CBOjCTBA
DSSC;

e pasyMmeBamy yTHIAja KOWYranuje Ha (U3NYKO-XeMHjCKe, QOTOPHU3UYKE M EIECKTPOHCKE
KapaKTepHCTUKE MOJIEKYJIa, CAMUM TUM U Ha (hoToHaroHcka cBojctBa DSSC;

® [I0BE3MBalby KBAHTHO-XEMHjCKUX METOJa U €KCIIEPUMEHTAIHO JOOMjeHUX MoJlaTaKa y LHbY
Oojper pa3zymMeBama OJIHOCA CTPYKTYpe U EJIEKTPOHCKMX Tj. COJBATOXPOMHHX
KapaKTepPHCTUKA HCITUTHBAHUX MOJIEKYJIa;

® JaJbeM IOBE3MBABY pe3yiTara JTOOWjeHHX KBAHTHO-XEMHjCKOM aHAJIN30M Ca CTPYKTYPOM
N00MjeHUX MOJIeKyJa y LWJby ONTHMH3AIMje MOJIEKYJICKE CTPYKType, CaMUM THM U
nobosblllaka  (PUINIKO-XEMHjCKUX, (POTOPUIMUKHX M EINEKTPOHCKUX KapaKTePUCTHKA
MOJIEKYJIa;

e [OCTH3aly 3aJ0BoJbaBajyhux BpeaHocTH (oToHamoHckux mapamerapa DSSC ca
CUHTETH30BaHUM a30 jeIUmBbCHIMa Kao (POTOCEH3UTH3EpOM, Y iopehemy ca N719 60joM kao
(boToceH3uTH3EPOM;

e mnobospmamy (oronamoHckux cBojctaBa DSSC ca jenumemnMa Ha 0a3u MUPHIWHU)YyM-
joauaa Kao J0JaTHOM €JIEKTPOJUTHOM KOMIIOHEHTOM, y mopehemy ca KoMeplujaaTHUM
EJIEKTPOJIMTOM Ha 6a3u jona;

e 0ojpeM pa3yMeBamy HHTepakmuja kommoHeHata DSSC Ha rpanmmama ¢asa, y by
onTHUMM3aLMje (QYHKIHOHUCAka M MUHMMH3Mpama I'yOuTaka NpH O3padyuBamy Tj. paay
DSSC;

e MoryhHOCTH mNpHMEHE OCTBApEHMX pe3ylTaTa 3a HacTaBaKk MCTpaxHBama y o00JacTu
coiapHux hennja akTUBUpaHUM 00jOM.



4.2. Kputnuka aHajau3a pe3yjarara HCTPaKUBamba

HedunncameM nupeBa HUCTPaXMBamka yTBphEeHA je METOJOJNOTHja HCTPaKMBAMA
NPUMEHEHA TOKOM U3pajie TOKTOPCKE AMCepTaIyje. YBHIOM Y JOCTYIHY JUTEPaTypy U3 00JIacTH
JTOKTOPCKE JWCEepTaIHje, Kao U J0OUjeHUX pe3yJiTaTa MPUMEHOM a/IeKBaTHE METOJIOJIOTH]E€ MOKE Ce
KOHCTATOBaTH Jla MPHKa3aHa UCTPaKMBamha MpPEICTaBIbajy yHaNpelheme HaydyHUX 3Hama. 3HavajaH
HayYHH JIOTIPUHOC j€ OCTBApeH y CHHTE3W M KapaKTEepH3alHWju IBE cepuje HOBHX 00ja, ca a30 |
BUHWJI-TPYIIOM Y CBOjOj CTPYKTypu. CBH CHHTETH30BaHH MOJIEKYIH cy D-m-A cTpyKTypupaHH,
Oynyhm nma ce, oBakBa CTpyKTypa IoOKaszajia ONTHMAIHOM 32 MOAM(DUKALHN]Y WHTPAMOJIEKYJICKOT
MpeHOCca HaeleKTpHCcama, caMuM TUM U MoryhHocTi moboseimama edukacHoct DSSC. Onpehena
j€ 3aBHCHOCT yTHWIIaja ENEKTPOH-JAOHOPCKHX Tpyma Ha ¢orodus3nyka M eNeKTpOHCKAa CBOjCTBA
CHHTETH30BaHUX jeIN-EHha, Kao 1 Ha (oToHanoHcke kapakrepuctuke DSSC. JleTasbHo je mpoydeH
COJIBAaTOXPOMH3aM CHHTETH30BaHUX jeaumema UV-Vis CIeKTpOCKONMjoM, MIPU YeMy je M3BpILICHA
Kopenaluja MOJIEKYJICKE CTPYKTYpe U COJIBATOXPOMHHUX CBOjcTaBa, kKao M ytuiaj pH BpenHocTn
CpeAMHE Ha TayTOMEpHY paBHOTEXYy. KBaHTHO-XeMMjCKMM IpopauyHuma omoryheHa je
uAeHTH(UKaLKja JOMUHAHTHUX TayTOMEpHUX OOJHMKa Y pacTBOpUMA, NPHU YEMY j€ MOCTUTHYTO
O/UIMYHO clarambe u3Mely eknmepuMeHTaaHO TOoOMjeHMX W M3padyHaTHX mojartaka. Vcmura je
JONPUHOC CHeUMGUYHUX U HecnelnM(UUHHUX HHTepakiuja H3Mel)y MolieKkyna pacTBapada H
WCTIUTHBAHMX jEeIM-EHha METOJIOM JInHeapHe Kopenanuje eHepruje coiBatanuje (LSER), momohy
Karananose (Catalan) conBatoxpomcke jenHaunHe. ExcriepuMeHTaIHU pe3yaTaTu MOTKPEIJbEHU CY
TeopujckuM ucTpaxkuBameM, npumeHoM DFT B3LYP u MO06-2X mertoma. Ilopen HaBeneHor,
Hay4YHU JOIPHMHOC OIjiefla ce W y TOME IITO OBa JUcepTaldja oTBapa MOTyhHOCT 3a HacTaBak
HCTpaKMBamba y HaBEJICHO] 00IaCTH.
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5. BAKJbYYAK U IIPEJIOT

HcTpaxnBama y OKBHPY OBE JOKTOPCKE IUCEpTaldje NpUIanajy HaydHOj obiactu
TexHonomke Hayke 3a Kojy je TexHomomko-meramypmkn (akynrer, YHuBep3ureta y beorpany,
MaTHUYHA yCTaHOBAa. MEHTOpP OBE JAOKTOpPCKe aucepranyje je ap Jyman MujuH, peioBHU ipodecop
VYuusep3urera y beorpany, Texnomomko-metanypmku (akynrer. Ha ocHOBY M3HETHX MmojgaTaka
Kommcuja cMaTpa nma ¢y mpeaMeT, HUJbEBH, METOJIE, aKTYyEITHOCT M 3Ha4aj JOKTOPCKE AMCEpTaIlHje
kanaugata Jlyke MartoBuha, MacTep WHXK. TEXHOJIOTHjE, jaCHO Ae(pUHUCAHN M HAyYHO 3aCHOBAHH.
OBa mucepramnmja Jaje 3HAa4YajaH HAyYHH JONPHHOC HAYYHO] O0JACTH XEMHjCKE TEXHOJIOTH]E.
Kommcuja mpemmaxe HacraBHo-nHayunom Behy — TexHomomko-MeTamypmkor — Qaxyirera,
VYuuBep3urera y beorpamy ma ce mokTopcka aucepTanyja moj HaciaoBoM: ,,CHHTe3a M CBOjCTBa
HOBHX 00ja ca a30 U BUHWI-TPYIIOM 32 IPUMeEHY y cojlapHuM hesujama akTuBupanum 6ojom,
kanaunata Jlyke Marosuha mpuxBaTu, U3JI05KM Ha YBHJ jaBHOCTH U YIIYTH Ha KOHAYHO YCBajambe
Ha Behe HayuyHux obnmacTM TeXHMUYKHX Hayka YHHBep3ureTa y beorpalay, kao M Ja ce HakoH
3aBpIleTKa Mpoleaype, KaHAWAAT I030B€ Ha yCMEeHY oAO0paHy JOKTOpPCKE JucepTainuje mpen
Komucujom y ucrom cacrany.

beorpan, 12.9.2022.
YJIAHOBU KOMUCHJE

Jp Aymian MujuH, penosau mpodecop
VYuusepsurera y beorpany, TexHomomko-MeTanypku GpakynreT

Jp Bpanumup I'pryp, penosuu npodecop
VYuusepsurera y beorpany, TexHomomko-MeTanypku GpakynreT

JAp Kebko BUTHMK, HAyYHH CABETHUK
Vuusep3urera y beorpany, UHCTUTYT 3a XeMH]jy, TEXHOJIOTH]Y U METaITyprujy
WucTuTyT 01 HanmoHanHor 3Havaja 3a Pemy6nuky CpOujy

Jp Hemama Tpumonuh, Banpeaau nmpodecop
VYuusepsurera y beorpany, TexHomomko-MeTanypk GpakynreT

JAp Munan Kyunuh, Bumm HayqHu capa HUK
YHusep3ureta y beorpany, MTHCTUTYT 32 MyNITHINCIHAIUIMHAPHA UCTPAKUBAKHA



