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НАСТАВНО-НАУЧНОМ ВЕЋУ ФИЗИЧКОГ 

ФАКУЛТЕТА УНИВЕРЗИТЕТА У БЕОГРАДУ 

 

Пошто смо на VI седници Наставно-научног Већа Физичког факултета 

Универзитета у Београду одржаној 29.3.2017. одређени за чланове Комисије за припрему 

извештаја о докторском раду „ЕЛЕКТРОНСКА СТРУКТУРА И ТОПОЛОШКА АНАЛИЗА 

ГУСТИНЕ НАЕЛЕКТРИСАЊА МЕТАЛ–ХИДРИДНИХ СИСТЕМА СА NaCl И РУТИЛ 

КРИСТАЛНОМ СТРУКТУРОМ“ из научне области Физика кондензоване материје и 

статистичка физика, коју је кандидат Бојана Паскаш Мамула предала Физичком факултету 

у Београду дана 24.3.2017, подносимо следећи  

 

РЕФЕРАТ 

 

1 Основни подаци о кандидату 

1.1 Биографски подаци  

Кандидат Бојана Паскаш Мамула, рођена је 23.10.1977. у Краљеву, где је завршила 

Основну школу и Гимназију, природно математички смер 1996. Основне студије завршила 

је 2005. на Физичком факултету Универзитета у Београду. Дипломирала je на смеру 

теоријска и експериментална физика, са просечном оценом у току студија 8,85 и оценом 

10 на дипломском раду под називом "Анализа временских низова губитака енергије миона 

космичког зрачења у пластичним сцинтилационим детекторима" на катедри за Нуклеарну 

физику, под менторством проф. др Ивана Аничина. Након дипломирања била је запослена 

на месту професора физике у основној и средњој школи од септембра 2005. до фебруара 

2010. У току 2009 и 2010 кандидаткиња је волонтирала на Институту за нуклеарне науке 

Винча, где је стално запослена од 2010 године, у Лабораторији за нуклеарну и плазма 

физику -  Група за локалне структуре и кластере.  

1.2 Научна активност 

 

Докторске студије кандидаткиња је уписала 2010. године. Kандидат је учесник на 

пројекту МПНТ ИИИ45012 – „Синтеза, процесирање и карактеризација 

наноструктурних материјала за примену у области енергије, механичког инжењерства, 
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заштите животне средине и биомедицине“ и на пројекту МПНТ ИИИ45003 – 

„Оптоелектронски нанодимензионални системи“. Од јула 2011. до децембра 2015. 

истраживач је била и учесник „COST“ акције у оквиру МП1103 пројекта – 

„Nanostructurated materials for solid state hydrogen storage“. Област научног рада 

кандидаткиње су теоријска и експериментална испитивања особина материјала са 

потенцијалном применом у водоничној енергетици. Учесник је неколико међународних и 

домаћих радионица и конференција. Била је учесник летње школе „CAMD Summer School 

– Electronic Structure Theory and Materials Design“ у Kопенхагену, Данска, 11-17.08.2012. 

Била је члан програмског и организационог одбора међународне конференције „The 1
st 

European Early Stage Researcher’s Conference on Hydrogen Storage“ одржане у Београду од 

3-5. децембра 2012. У оквиру билатералне сарадње са Универзитетом “Universidade Nova 

de Lisboa”, Лисабон, Португал у периоду 8–15. јула 2014. год. кандидат је учествовала у 

експерименталним мерењима површина узорака ZnO са примесама Co и Fe техником 

фотоелектронске спектроскопије X-зрацима и техником спектрометрије Ожеових 

електрона. Била је члан организационог одбора и учесник радионице Workshop of French, 

Croatian and Serbian Researchers on Hydrogen Storage and Energy Related Materials у 

Београду од 18 до 19. 10. 2016. 

2 Опис предатог рада 

2.1 Основни подаци 

Руководилац докторске дисертације је др Никола Новаковић, виши научни 

сарадник на Институту за нуклеарне науке Винча. Др Новаковић је аутор 14 радова у 

врхунским међународним часописима у последњих 5 година и тиме испуњава услове 

неопходне за менторски рад. Сарадник на раду је и др Ненад Ивановић, научни саветник, 

руководилац Групе за локалне структуре и кластере на Институту за нуклеарне науке 

Винча. Сви резултати приказани у овом раду део су истраживања која се спроводе у 

Институту за нуклеарне науке Винча. 

Докторска дисертација „ЕЛЕКТРОНСКА СТРУКТУРА И ТОПОЛОШКА АНАЛИЗА 

ГУСТИНЕ НАЕЛЕКТРИСАЊА МЕТАЛ–ХИДРИДНИХ СИСТЕМА СА NaCl И РУТИЛ 

КРИСТАЛНОМ СТРУКТУРОМ“ је написана латиницом на српском језику. Састоји се од 

5 поглавља са закључком, које укупно имају 114 страна. Рад садржи 39 слика и 9 табела. 

Укупан број референцираних радова је 102.  
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2.2 Предмет и циљ рада 

Докторска дисертација припада ужој научној области физика кондензоване 

материје и статистичке физике. 

Водоник има потенцијал да као најраспрострањенији елемент у природи, али и као 

супстанца са великом гравиметријском густином енергије буде гориво (или енергетски 

вектор) будућности. Проблеми везани за комерцијалну употребу водоника као горива су 

мала волуметријска густина, као и ефикасно и безбедно чување. Складиштење у чврстом 

стању, пре свега у форми металних хидрида, представља потенцијално решење за 

безбедно и ефикасно чување водоника, што је један од већих изазова комерцијалној 

употреби овог елемента као горива и (или) енергетског вектора.  

Резултати приказани у овом раду су део вишегодишњих систематских 

истраживања везаних за водоник као алтернативни извор енергије у Групи за локалне 

структуре и кластере Института за нуклеарне науке Винча. 

Предмет истраживања у овом раду су алкални хидриди са NaCl структуром, заједно 

са широм класом изоструктурних алкалних халида. Поред њих, предмет истраживања су и 

системи засновани на хидриду магнезијума са тетрагоналном рутил структуром, допирани 

са прелазним металима треће периоде. За изучавање поменутих система у овој 

дисертацији коришћена је теорија функционала густине (DFT). Ова метода омогућава 

значајно поједностављење проблема вишеелектронских система, какви су квантно 

механички системи у чврстом стању. Рачунске методе коришћене у овом раду, засноване 

на теорији функционала густине, једночестичној апроксимацији у оквиру Кон-Шамовог 

формализма и избору базисног скупа, су метод линеаризованих проширених равних 

таласа и, у мањој мери, метод пројекторски проширених таласа. За карактеризацију јачине 

и природе веза у хидридима је коришћен концепт "атома у молекулима" Ричарда Бадера, 

који је заснован на изучавању тополошких особина векторског поља градијента густине 

наелектрисања. Ова истраживања пружају увид у механизме који дефинишу интеракције у 

чистим и примесним метал-хидридним системима и пресудно утичу на стабилност и 

особине битне за складиштење водоника, пре свега температуру и кинетику сорпције 

водоника.  

Циљ рада је био да се добије детаљан увид у механизме везивања и објасни 

експериментално уочена (де) стабилизација, снижење температуре и значајно побољшање 

кинетике сорпције водоника постигнуто допирањем прелазним металима. Разумевање 

ових механизама би омогућило побољшање особина постојећих, али и дизајнирање 

будућих материјала са потенцијалном применом за складиштење водоника са добро 

дефинисаним жељеним особинама. Такође, циљ рада је да се да допринос још увек живој 

расправи о физичким основама квантне теорије "атома у молекулима" и испита могућност 

опажаја тополошких прелаза код материјала који се због специфичности кристалне 

структуре и односа јонских радијуса налазе у близини границе тополошких класа. 
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2.3 Публикације 

Кандидат је под менторством др Николе Новаковића објавила два рада у водећем 

међународном часопису, који су резултат истраживања и рада на докторској тези: 

1.   Bojana Paskaš Mamula, Jasmina Grbović Novaković, Ivana Radisavljević, Nenad 

Ivanović, Nikola Novaković. Electronic Structure and Charge Distribution 

Topology of MgH2 doped with 3d Transition Metals. International Journal of 

Hydrogen Energy 39(11):5874-5887 (2014); ISSN: 0360-3199; IF 3.313 (2014) 

(M21). 

2.   N. Novaković, Lj. Matović, J. Grbović Novaković, I. Radisavljević, M. Manasijević, 

B. Paskaš Mamula, N. Ivanović. Ab initio calculations of MgH2, MgH2:Ti and 

MgH2:Co compounds. International Journal of Hydrogen Energy 35(2):598-608 

(2010); ISSN: 0360-3199; IF 4.057 (2010) (M21). 

Први рад је цитиран 25 пута, а други рад је цитиран 41 пут. Цитати ових радова су 

наведени у делу текста са редним бројем 4. Рад у приреми, који је такође део тезе је везан 

за алкалне халиде и хидриде. 

 

2.4 Преглед научних резултата изложених у тези 

 Резултати докторског рада су подељени према испитиваним системима у два дела: 

  

1. први део се односи на изучавање алкалних хидрида, који су због сличности 

структурних и електронских својстава испитивани заједно са алкалним 

халидима  

2. у другом делу су презентовани резултати који се тичу чистог магнезијум 

хидрида и магнезијум хидрида допираног прелазним металима треће периоде. 

 

Заједничко за ове две групе система су теоријске методе базиране на прорачунима 

електронске структуре из првих принципа, базираних на теорији функционала густине и 

тополошка анализа векторског поља густине наелектрисања у оквирима теорије „атома у 

молекулима“ (АИМ). 

2.4.1 Алкални хидриди и халиди 

Електронска структура и тополошке особине алкалних хидрида поређене су са 

широком класом алкалних халида, системима са идентичном кристалном структуром и 
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умногоме сличним електронским особинама. Сличност особина се пре свега манифестује 

кроз улогу коју водоник и халогени елементи имају у интеракцији са алкалним металима. 

Иако припадник исте групе као и алкални метали, водоник због специфичности 

електронске конфигурације има улогу електронског акцептора, као и халогени елементи. 

По дужини веза, хидриди очекивано наликују алкалним флуоридима, са великим 

интервалом у коме се параметер ћелије налази, што је последица велике 

компресибилности јона водоника. С друге стране, по јоности, због ниже 

електронегативности више наликују јодидима. 

АИМ тополошком анализом и на основу установљеног броја нееквивалентних 

критичних тачака векторског поља градијента густине наелектрисања (n, b, r i c) у 

примитивној ћелији, уведена је класификација према којој су испитивана једињења 

разврстана у различите тополошке класе. Прорачунима приказаним у овом раду су 

пронађене две тополошке класе: 2111 и 2211, међу припадницима класа алкалних хидрида 

и халида. Додатно анјон-анјон везивање је нађено код припадника 2211 класе. Порекло тог 

наелектрисања је са донора, али није завршило на акцептору, због анјон-анјон одбијања, 

резонантне је природе, док истовремено компензује (екранира) и катјон-катјон 

интеракцију. 

Кандидати за прелазе из једне у другу тополошку класу односно за постојање 

тополошких прелаза узрокованих компресијом су LiH, KBr и RbI. Испоставља се да је 

велика компресибилност јона, а самим тим и адаптибилност структуре на сабијање, разлог 

зашто је овакав прелаз код LiH мало вероватан. Код друга два кандидата се испоставља да 

су ови прелази могући, али и вероватно сакривени структурним B1-B2 фазним прелазима 

при сабијању. 

Коришћењем non-covalent interaction - NCI формализма, показано је да је NaH нека 

врста прелазне форме између две тополошке структуре, иако номинално припада класи 

2111. Постојање широког платоа између катјона, великог карактеристичног пика 

неинтерагујућег наелектрисања на привлачној, као и симетричног rcp пика на одбојној 

страни NCI изоповрши иде у прилог тој тврдњи.  

2.4.2 MgH2 и MgH2 допиран прелазним металима треће периоде 

У прорачунима електронске структуре MgH2 допираног са 3d прелазним металима 

добијени су карактеристични трендови у структурним, термодинамичким и тополошким 

параметрима, који бацају светло на јачину и природу интеракције прелазних метали (ПМ) 

са матрицом MgH2. Резултати овог дела тезе су потврђени објављивањем два рада у 

врхунском међународном часопису (М21) који су наведени у делу текста са ознаком 2.3. 

Други наведени рад је послужио као увод у истраживање MgH2 допираном прелазним 

металима треће периоде (Ti, Co) и на основу њега је и развијена идеја за испитивање 

допирања прелазним металима целе 3d серије. 
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Чак и у оквиру овог поједностављеног модела, добијени резултати су у складу са 

експерименталним опажањима да су најефикаснији у дестабилизацији матрице хидрида 

(самим тим и у снижењу температуре и убрзању кинетике сорпције водоника) прелазни 

метали у средини серије. Јачина, природа и последично дужина њихове везе са суседним 

водониковим атомима је таква да је укупни ефекат такав да слаби остатак матрице MgH2, 

о чему сведочи и редукована енталпија формирања допираних система. 

Када говоримо о опаженим трендовима, ПМ-H и ПМ-Mg дужине веза опадају од Sc 

и Ti са скоро непопуњеним 3d орбиталама, достижући минимум за Fe и Co. Надаље тренд 

се мења за касније чланове серије, Cu и Zn са (скоро) попуњеним 3d орбиталама. 

Растојања ПМ-ннсH1 (наредни најближи суседи) прате супротан тренд указујући да ова 

атомска љуска компензује пертурбацију узроковану ПМ допантом у MgH2 решетки. 

Наиме, положај наредне удаљеније љуске ннсH2, испољава много слабију зависност од 

врсте ПМ допанта него што је то случај за ближе љуске. 

Доминантна улога јонског везивања ПМ-H интеракције за ПМ од почетка (Sc, Ti) и 

на крају (Cu, Zn) серије је осликана високим вредностима АИМ наелектрисања и ниским 

вредностима густине наелектрисања у везујућим критичним тачкама (bcp). С друге 

стране, индикације значајнијег ковалентног доприноса у овим системима, посебно за Mn, 

Fe и Co су: 

 ниске вредности АИМ наелектрисања атома, 

 висока вредност густине наелектрисања у bcp, 

 добро слагање између ковалентних радијуса и израчунатих ПМ-H растојања. 

Набројане ставке воде ка закључку да је промена окупације 3d орбитале праћена 

променом природе ПМ-H везе, преферентно дужих и јонскијих интеракција за елементе са 

почетка и краја серије и краћих и директнијих веза са више локализованог наелектрисања 

у њима за ПМ из средине серије. По многим аспектима анализе за MgH2:Ni се може 

окарактерисати као гранични случај. 

Опажени трендови су омогућени цепањем 3d стања ПМ у њиховом деформисаном 

координационом октаедру и њиховог мешању. Јан-Телеров ефекат је посебно наглашен за 

MgH2:Cu и води ка формирању два типа Cu-H интеракција, различитих дужина и 

карактера. 

Добијени резултати обезбеђују слику комплексног узајамног деловања различитих 

ПМ и водоника у доминантно јонској MgH2 матрици и задовољавајуће објашњавају 

уочене трендове међуатомских растојања Mg-H и јачину интеракције. 

Тополошка анализа густине наелектрисања на основу концепта АИМ теорије је 

изузетан метод којим се на јединствен начин квантификују особине ових сложених 

система. Њиме се потврђује постојање H-H интеракције у MgH2, и њено одсуство у првој 

координацији допираних система, чиме се разјашњава главни механизам дестабилизације 

MgH2 прелазним металима. Вредно је истаћи да се параметри АИМ тополошке анализе 

испитивани у овом раду (величина и облик региона привлачења, број, врста и расподела 
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критичних тачака, наелектрисање лоцирано у bcp и АИМ наелектрисање атома) могу 

користити у сврху процене и поређења врсте и мере пертурбације која настаје услед 

увођења нечистоће у одређену матрицу. 
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Закључак 

У приложеној докторској дисертацији су успешно објашњени примећени трендови 

особина чистих и допираних метал-водоник система помоћу резултата прорачуна 

електронске структуре и анализом специфичних тополошких особина електронске густине 

наелектрисања. Показано је да коришћење једноставних структурних модела омогућава 

успешну предикцију особина постојећих и хипотетичких материјала у области водоничне 

енергетике. Добијени резултати су објављени у два рада у врхунским часописима из 

физике који су до сада цитирани преко 60 пута. 

На основу изложеног, комисија је закључила да докторски рад „ЕЛЕКТРОНСКА 

СТРУКТУРА И ТОПОЛОШКА АНАЛИЗА ГУСТИНЕ НАЕЛЕКТРИСАЊА МЕТАЛ – 

ХИДРИДНИХ СИСТЕМА СА NaCl И РУТИЛ КРИСТАЛНОМ СТРУКТУРОМ“ који је 

предала кандидат Бојана Паскаш Мамула даје значајан допринос области физике 

кондензоване материје и статистичке физике, и да су задовољени сви прописани услови за 

одобравање одбране тезе. Стога, предлажемо Научно-наставном већу Физичког факултета 

да одобри њену одбрану. 
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