HACTABHO-HAYYHOM BERhY OU3NYKOI
OAKVYIITETA YHUBEP3UTETA VY BEOT'PAJLY

I[Tomro cmo ©Ha VI cemnuuum HacraBHo-Hayunor Beha ®wusunukor dakynrera
YHuusep3uteta y beorpany oapkanoj 29.3.2017. onpehenn 3a unanoBe Komucuje 3a npumnpemy
U3BeITaja 0 JOKTOpcKoM pany ,, E/IEKTPOHCKA CTPYKTYPA U TOIIOJIOLIIKA AHAJIN3A
I'VYCTUHE HAEJIEKTPUCAFA METAJI-XU/[PUIIHUX CUCTEMA CA NaCl U PYTHUII
KPUCTAJIHOM CTPYKTYPOM® w3 nHayune oOmactu Du3mka KOHJIEH30BaHE Marepuje U
cratucTuuka $pusnka, kojy je kanaunat bojana [Tackamm Mamyna npenana @usndkom Gaxkynrery
y beorpany nana 24.3.2017, nogaocumo crneaehu

PEOEPAT

1 OCHOBHHU MOJAIM O KAHAUAATY
1.1  buorpadcku nomamnu

Kangunat bojana ITackamr Mawmyna, pohena je 23.10.1977. y KpasseBy, rae je 3aBpruia
OcHoBHy 1mKoay U ['MMHa3Mjy, npupoaHo MateMaTudku cmep 1996. OcHOBHE cTyauje 3aBpuInia
je 2005. na dusnukoM dakyiarery Yuuepsureta y beorpany. Jlumiomupana je Ha cmepy
TEOPHjCKa U eKCIIEpUMEHTaIHA (PU3KKa, ca MPOCEYHOM OIIEHOM Yy TOKY CTyauja 8,85 u olleHOM
10 Ha AUMIIOMCKOM pajay 1oJl Ha3uBOM "AHanu3a BpEMEHCKUX HU30Ba r'yOuTaKa eHepruje MUOHa
KOCMMYKOT 3padera y MIIaCTUYHUM CLUHTHIJIAIMOHUM JleTeKTopuMa' Ha kaTeapu 3a HykneapHy
¢u3uky, mox MeHTopcTBOM Mpod. ap MBana AnnunHa. HakoH aumomupama Ouia je 3amociaeHa
Ha MecTy npodecopa GpU3UKe Y OCHOBHO] M Cpelh0j KoM o centemOpa 2005. o dhebpyapa
2010. V toxy 2009 n 2010 kanaunaTKumba je BOJIOHTHpasia Ha MHCTUTYTY 3a HyKjIeapHe Hayke
Bunua, rae je cranno 3anocnena of 2010 roauue, y JlaGopaTopuju 3a HykjeapHy M Iia3ma
¢usuky - ['pyna 3a 1oKagHE CTPYKTYpE M KiacTepe.

1.2  Hayuna akTUBHOCT

JlokTopcke cTynuje Kanauaatkuma je ynucana 2010. roqune. KanauaaT je yuecHUK Ha
mpojekry  MIIHT UWNN45012 — ,Cunmesa, npoyecuparwe u  Kapakmepusayuja
HaHOCMPYKMYPHUX MAMepujaia 3a npumeny y ooiacmu eHepauje, MEXaHuuko2 UHI’Cerepcmad,
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saumume JcusomHe cpeoune u ouomeduyure”“ W Ha mpojekry MIIHT HMHNN45003 -
,, Onmoenekmponcku Hanooumensuonannu cucmemu ‘. On jyma 2011. mo nmeunemOGpa 2015.
ucTpaxkuBad je Owmna u  ydecHuk ,,COST“ akmmje y okBupy MIII103 mnpojekrta —
,Nanostructurated materials for solid state hydrogen storage“. OGmact Hay4HOT paja
KaHJIUJATKUE Cy TEOPHjCKa W EeKCIIEpUMEHTalHa WCIUTHBama OCOOMHA MarepHjajia ca
MMOTEHIIMjaJTHOM IPUMEHOM Y BOJOHUYHO] CHEPTETHIIN. Y YECHUK j& HEKOIMKO Mel)yHApOIHUX U
nomahux paguonuna u KoHdepenuja. buna je ydecnuk serwe mkose ,,CAMD Summer School
— Electronic Structure Theory and Materials Design® y Komenxareny, Jancka, 11-17.08.2012.
Buia je w@wiaH mporpamMcKor W OpraHu3amuoHOr ombopa MehyHapomue xondepermmje ,, The 1%
European Early Stage Researcher’s Conference on Hydrogen Storage* onpxane y beorpany ox
3-5. meuemoOpa 2012. V okBupy OmnarepaiHe capaame ca YHuBepsutetoM “Universidade Nova
de Lisboa”, JIucabon, [Topryran y nepuoxy 8—15. jyna 2014. roa. kaHauaaT je ydecTBoBajia y
EKCIIEPUMEHTATHIM MepemrMa ToBpiiuHa y3opaka ZnO ca npumecama CO m Fe TexHmkoMm
(OTOCNEKTPOHCKE CIIEKTpocKomuje X-3paluMa W TEXHHKOM CHeKTpoMmerpuje  OXeoBHX
eslekTpoHa. buia je wiaH opranu3aiimoHor oa6opa u ydecHuk paauonuie Workshop of French,
Croatian and Serbian Researchers on Hydrogen Storage and Energy Related Materials y
Beorpany on 18 no 19. 10. 2016.

2 Omnuc npenaror paja

2.1 OCHOBHM ITOJAIIN

PykoBomumnany moktopcke muceptamnuje je aAp Hwukonma HosakoBuh, Bumm HaydHH
capanuuk Ha WHcTtutyTy 3a HykineapHe Hayke Bunua. [Ip HopakoBuh je aytop 14 pamoBa y
BPXYHCKMM Mel)yHapOJHUM dYacomucuMa y TMOCIEeNBUX 5 TOIWHA W TUME HCIYHaBa YCIIOBE
HEOIXO/HE 3a MeHTOpckU paja. CapanHuk Ha pany je u ap Henan MBaHoBuh, HayyHHM CaBeTHUK,
pykoBonmial I'pymne 3a JOKajgHe CTPYKType M KiacTepe Ha VMHCTUTYTY 3a HyKJIe€apHE Hayke
Bunya. CBu pe3ynTaTv NpHUKa3aHU y OBOM pajay A€o Cy MCTpaXKHBama Koja ce CIpPOBOJE Y
WHuctutyTy 3a HyKJIeapHe Hayke BuHua.

Hoxkropcka nucepranmja ,, E/IEKTPOHCKA CTPYKTYPA U TOIIOJIOIIKA AHAJIU3A
I'YCTUHE HAEJIEKTPUCAHA METAJI-XU/PH/IHUX CHUCTEMA CA NaCl U PYTHUII
KPUCTAJIHOM CTPYKTYPOM * je nanucana JaTHHUIIOM Ha CPIICKOM je3uky. Cactoju ce of
5 mornasba ca 3aKJbY4KOM, Koje YKynHo umajy 114 crpana. Pax cagpxu 39 cnuka u 9 tabena.
VYkymnan 6poj pedepenuupanux pagona je 102.



2.2  Ilpenmer u uusb paga

JlokTopcka JucepTanyja MpHUMaga YKOj HaydHO] o0inacTu (HU3MKa KOHACH30BaHE
MaTepHje U CTAaTUCTHUYKE (PU3UKE.

BogoHrk nma moTeHIMja ga Kao HajpaclpoCTPambeHH]H IIEMEHT Y IPUPOJIU, ATk U Kao
CYIICTAaHIIa Ca BEIMKOM TPaBUMETPHjCKOM TYCTUHOM €Hepruje Oyae ropuBO (MJIM €HEPreTCKH
BekTop) OynyhHoctu. [IpobiemMu Be3aHM 3a KOMEpIMjaaHy YImoTpeOy BOJOHHMKA Kao rOpHUBa Cy
Majia BOJIyMETpHjcKa I'yCTHHA, Kao U epuKacHo u 0e30eqHo0 yyBame. CKIaAUIITEHE Y YBPCTOM
CTamy, Ipe cBera y (opmMu MeTamHuUX XUIpUIa, MNpeCcTaB/ba IMOTEHLHjaJHO pelIeHhe 3a
0e30eqH0 M epUKACHO YyBame BOJOHMKA, IITO j€ jelaH ojJ BehwX H3a30Ba KOMEPIIH]AJIHO]
yIoTpeOu OBOTI eJIEMEHTa Kao FOpUBa U (UJIM) EHEPreTCKOr BEKTOPA.

Pesynratm mpukazanu y OBOM pagy Cy €0 BHUIIETOAMIIBHX CHCTEMATCKUX
HCTPaXKMBamba BE3aHMX 32 BOJOHHK KAa0 JITEPHATUBHU M3BOp eHepruje y ['pymu 3a jokanHe
CTpYKType U Kiactepe MHcTUTYTa 32 HyKJIeapHe Hayke BuHua.

[Mpeamer uctpakuBama y oBoM pany cy ankanuu xuapuau ca NaCl ctpykrypowm, 3ajenHo
ca IIKUPOM KJIACOM M30CTPYKTYPHHX alKalHUX Xanuzaa. [lopen mux, mpeaMer UCTpaxuBama cy u
CUCTEMHU 3aCHOBAHHU Ha XHJPHUAY MarHe3njyMa ca TeTparoHaTHOM PYTUII CTPYKTYpPOM, TOTHpPaHU
ca mpenasHUM MeTanuma Tpehe mnepuome. 3a u3ydaBambe IMOMEHYTHX CHUCTEMa Y OBOJ
aucepranuju kopuirheHa je teopuja Gynkumonana rycrue (DFT). OBa meroma omoryhasa
3HA4YajHO II0jeTHOCTaBJbCHE TMpOoOIeMa BHIICEIEKTPOHCKUX CHCTEMa, KaKBU Cy KBAaHTHO
MEXaHUYKH CHCTEMH Yy UYBPCTOM CTamy. PaduyHcke Merone KopuimheHe y OBOM pajy, 3aCHOBaHE
Ha TeopHju (YHKIMOHAJA TYCTHHE, JeJHOUYECTHYHO] ampokcuMaiuju y oksupy Kon-1llamoBor
dbopmaimzmMa U KU300py Oa3UCHOT CKyIa, Cy METOJ JUHEAPU30BAHUX MPOIIMPEHUX PABHUX
Tajaca ¥, y Mamb0j MEpPH, METO/J] POjEeKTOPCKU MPOIINPEHUX Tanaca. 3a KapakTepu3alujy jaunHe
U TIpUpOJIe Be3a y XUJIpHauMa je KopHuirheH KoHUenT "aroma y monekynuma" Puuapaa banepa,
KOjU je 3aCHOBaH Ha M3y4aBamy TOIOJOLIKMX OCOOMHA BEKTOPCKOT MOJba IPaJjeHTa T'yCTHHE
HaenekTpucama. OBa UCTpaKuBama MPYyXkajy yBUJ y MEXaHU3ME KOjU JIeUHHIY HHTEpaKIHje y
YUCTUM M TPUMECHHM METAI-XHJIPHIHUM CHUCTEMHUMa M TPECyJHO yTUYYy Ha CTaOMIIHOCT M
ocoOnMHEe OWTHE 3a CKIAIUINTEHE¢ BOJOHWKA, MPE CBEra TEMIIEpaTypy M KWHETHKY COpPIIIHje
BOJIOHHKA.

Huws panma je Ouo ma ce goOuje neTajbaH YBHJI Y MEXaHU3ME Be3MBama M 00jacHU
eKCIIePUMEHTATHO youeHa (J1e) cTabuiu3alnja, CHUKEHhe TeMIepaType U 3Ha4ajHO MOO0JbIIamke
KUHETHKE COPIILHUje BOJOHUKA IMOCTUTHYTO JONHMpameM MpeiasHUM MeTanuma. PasymeBame
OBUX MexaHu3ama Ou omoryhuio mobospliamke ocoOMHa MocTojehux, anu W AU3ajHUpPAEe
Oynyhux marepujajia ca MOTEHIMjaJHOM INPHUMEHOM 3a CKJIAQJUIITEHE BOJOHHMKA ca J00po
nepuHUCaHUM >KeJbeHHM ocoOuHama. Takohe, 1iib paja je 1a ce Aa JOMPUHOC jOII YBEK >KHUBO]
pacnpaBu o GU3MUYKUM OCHOBaMa KBaHTHE TeopHje "aToma y MojeKyauma" U UCTIUTa MOTYhHOCT
oma)kaja TOIOJOIIKKX Ipeia3a KoJ MaTepHujajga Koju ce 300T chernudUuIHOCTH KPHUCTATHE
CTPYKTYype M OJJHOCA JOHCKUX pajiujyca Haja3e y OJIM3HHM IpaHMIle TOMOJIOUIKUX Kilaca.



2.3  IlyOnuxammje

Kanmunar je mox mentopctBom np Hukone HoakoBuha objaBuia aBa paga y Boaehem
Mel)yHapOoaHOM 4acoIucCy, KOjU Cy pe3ysITaT UCTPAXKUBamba U pajia Ha TOKTOPCKOj Te3H:

1. Bojana Paska§ Mamula, Jasmina Grbovi¢ Novakovié¢, Ivana Radisavljevi¢, Nenad
Ivanovi¢, Nikola Novakovi¢. Electronic Structure and Charge Distribution
Topology of MgH, 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. Novakovi¢, Lj. Matovié, J. Grbovi¢ Novakovi¢, 1. Radisavljevi¢, M. Manasijevic,
B. Paska§ Mamula, N. Ivanovi¢. Ab initio calculations of MgH,, MgH,:Ti and
MgH,:Co compounds. International Journal of Hydrogen Energy 35(2):598-608
(2010); ISSN: 0360-3199; IF 4.057 (2010) (M21).

[IpBu pan je uutupan 25 myTa, a Apyru paj je uutupad 41 myr. Llutatu oBuX pagosa cy
HaBEJICHH Yy JIeTy TeKcTa ca peaHuM Opojem 4. Pan y mpupemu, koju je Takohe 1eo Te3e je Be3aH
3a aNKaJIHE XalUIe U XUAPHIE.

2.4  Tlpernen HayYHHX pe3yiTaTa U3IOKCHHUX Y TE3U

Pesynratu JOKTOPCKOT paja cy MoJAe/beHH IpeMa UCIIUTUBAHUM CUCTEMUMA Y JIBA Jela:

1. npBu J1e0 ce OIHOCH HAa U3YYaBAKE AIKANHUX XUOpuod, KOjU Cy 300T CIMYHOCTH
CTPYKTYpPHUX M €JNEKTPOHCKMX CBOjCTaBa WCHUTHBAHU 33jelHO Ca aIKAIHUM
xaauouma

2. y ApYyroM Jeny Cy TpPE3eHTOBAHW pE3yATaTH KOJU C€ THUYY YHUCTOT MACHe3UjyM
XUopuoa u MacHe3ujym xuopuoa 0Onupanoz npeiaHum memanuma mpehe nepuooe.

3ajeJHUYKO 3a OBE JIBE IpyIle CUCTEMA Cy TEOpPHjCKE METojie 0a3upaHe Ha MpopadyHUMa
€IIEKTPOHCKE CTPYKTYpE U3 MPBUX MPUHIIUIMA, 0a3UpaHUX Ha TEOPHjU (YHKIMOHANA T'yCTUHE U
TOTOJIONIKA aHallM3a BEKTOPCKOT M0Jba TYCTHHE HACNEKTPUCAha Y OKBUPHMA TEOpH]je ,,aToMa Y
Monekynuma““ (AM).

2.4.1 AnkanHW XUIPUIU U XAJIUIN

EJ'ICKTpOHCKa CTPYKTypa U TOIIOJIOIIKE 0COOMHE aJIKaJIHHX Xyuapuaa HOpChCHC Cy ca

[IAPOKOM KJTACOM aJKATHHMX XalHJa, CHCTEMHUMa Ca HWACHTHYHOM KPHCTATHOM CTPYKTYPOM H
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YMHOTOME CIIMYHHMM €JIEKTPOHCKUM ocoOnHama. CIIMYHOCT 0COOMHA ce Mpe cBera MaHudecryje
KpO3 yJIOTY KOjy BOJIOHHMK M XaJOTCHU €JICMEHTH UMajy Y MHTEPAKIIMjH ca aJKAITHUM METaluMa.
WMako mnpumagHuK WUCTE€ Tpylne Kao W alKajJHU METalld, BOJOHUK 300r crenupuIHOCTH
€JIEKTPOHCKE KOH(UTYpalije uMa YJIoTy eleKTPOHCKOT aKIIeNTopa, Ka0 U XaJOTreHH eJICMEHTH.
[lo nyxuHM Be3a, XMAPUAM OYEKMBAHO HAJHMKY]y alKaIHUM (IyopHaANMa, Ca BEIMKHM
MHTEPBAIOM y KOME ce TmapaMerep henuje Hamasd, IOTO je TOCIEOulla BEJIHKe
KOMIIpECHOMITHOCTH  joHa BomoHwka. C japyre cTpaHe, MO JOHOCTH, 300T HIXKE
€JIEKTPOHETATHBHOCTH BUIIIC HAIUKY]Y jOTUANMA.

AVIM TOMOJNOMIKOM aHaJM30M W Ha OCHOBY YCTaHOBJBEHOT Opoja HECKBHBAJCHTHUX
KPUTHYHUX Tayaka BEKTOPCKOT TOJba TPajJMjeHTa TyCTHHE Haenektpucawa (N, b, r i ¢) y
npuMUTHBHO] henuju, yBeneHa je kiacuukaiuyja npeMa Kojoj Cy HCIUTHBAHA [EIUbCHA
pa3BpcTaHa y pa3lIM4MTe TOMONOIIKE Kiace. [IpopauyyHuma mpuKa3aHMM y OBOM paay cy
npoHahene nBe Tonosomke kmace: 2111 u 2211, mehy npunagaunrma Kinaca alkaTHAX XAAPUAA
u xanuaa. JlomaTHO aHjoOH-aHjOH Be3uBame je Hal)eno ko npumnaganka 2211 kmace. [Topekiio Tor
HaeJICKTpUCama je ca JIOHOpa, ajlu HHje 3aBPIIAJIO Ha aKIEnTopy, 300r aHjOH-aHjOH 0JI0Ujama,
pPE30HAHTHE je TMpUpoAe, JIOK HCTOBPEMEHO KOMIIEH3yje (EeKpaHupa) M KaTjOH-KaTjoH
HUHTEPAKIIH]Y.

Kangunatu 3a mpenase W3 jeiHe y APYry TOIOJOIIKY KJIacy OJHOCHO 3a TOCTOjame
TOIMOJIONIKKMX Mpeia3a y3pokoBanux kommpecujom ¢y LiH, KBr u Rbl. Hcnocrasmpa ce na je
BEJIMKa KOMIIPECHOMITHOCT jOHA, a CAMHM THM U aJJalTHOMITHOCT CTPYKType Ha cabujame, pa3jior
3amTo je oBakas npena3 kox LiH mano BepoBaran. Kox npyra nBa kaHaumata ce HCIOCTaBIba Jia
Cy OBM Ipena3u Moryhu, ajli 1 BEpOBAaTHO CaKpWBEHU CTPYKTypHUM B1-B2 daznum mpenaszuma
pu cabujamy.

Kopumihemem non-covalent interaction - NCI ¢popmanusma, nokaszano je aa je NaH neka
BpcTa mnpenasHe Gopme usmely Be TOMOJIOMIKE CTPYKTYpe, HAaKO HOMUHAIHO NpUMaia KJIAcH
2111. Tlocrojame MmHMPOKOr IuUIaTOa HU3Mel)y KaTjoHa, BEJIMKOT KapaKTePUCTUYHOI MHKa
HeuHTeparyjyher HaenekTpucama Ha MPUBIAYHOj, KAO M CUMETPUYHOr ICP MUKa Ha 0/100jHO]
crpanu NCI| u30moBpim uae y npusor Toj TBpAmbU.

2.4.2 MgH; u MgH, nonupan npenazuum Metanuma tpehe nepuone

VY mpopauyHuma eeKTpoHcKe cTpykType MgH, mommpanor ca 3d npenasauM merannma
NOOMjeHN Cy KapaKTepUCTHYHHU TPEHIOBH Y CTPYKTYPHUM, TEPMOJUHAMUYKUM M TOMOJIOIMIKHM
napameTpumMa, Koju 0allajy CBeTJIO Ha jaynHy U NPUpPOIy MHTepakuuje npenazaux meranmu (IIM)
ca marpurioM MgH,. Pe3ynratu oBor nena te3e cy moTBpheHH 00jaB/bHBamEM J[Ba pajaa y
BpXyHCKOM MelyHaponHoM vaconucy (M21) koju cy HaBeleHH Y Jiely TeKCTa ca O3HakoM 2.3.
Jlpyri HaBeZieHW Pajl je MOCIYXHO Kao yBOJ y HcCTpakuBame MgH, nomupaHoMm mpenazHUM
Meranuma Tpehe mepuozae (Ti, Co) m Ha OCHOBY Wera je W pa3BHjeHa HJEja 32 HCIUTHBAE
JoTNHpama npejasHuM Metanuma reine 3d cepuje.



Yak 1 y OKBHpY OBOT I0j€JHOCTaBJLEHOT MOJIeja, TOOMJEHN PE3YNTAaTH Cy Yy CKIaay ca
EKCIICPUMECHTAIHAM ONaKambiMa Jia Cy HajeUKACHHUjH y JecTaOWIN3aluju MaTpUIe XUAPUAA
(caMuM THM W Yy CHIDKEHY TEMIIEpaType W yOp3amy KHHETHKE COPIIIHje BOJOHUKA) Mpella3HU
METaJM y CPEIUHH cepuje. JaunHa, Mpupoia U MOCIESANYHO JAyKHHA IUXOBE BE3€ Ca CyCeTHUM
BOJIOHMKOBHM aTOMHMa j€ TakBa Ja je YKyNHHU e(deKkaT TakaB Ja ciadbu octarak marpuie MgHa,
0 YeMy CBEJIOYH U pPeIyKOBaHa eHTaIHja popMupama JOMUPaHUX CUCTEMA.

Kana roBopumo o onasxkenuM tperaosuma, [IM-H u [IM-Mg nyxune Be3a onaaajy ox SC
u Ti ca ckopo Henonymenum 3d opouranama, noctmwxkyhn munumym 3a Fe u Co. Hamasse Tpena
ce Mema 3a KacHuje wianoBe cepuje, Cu u Zn ca (ckopo) momymenuMm 3d opOuTamama.
Pacrojama [IM-aacH1 (HapenHm HajOMMKKM Cyceau) mpare CympoTaH TPeHI yka3yjyhu na oBa
aTOMCKa JbyCKa KOMIIEH3yje mepTypOarujy y3pokoBany IIM nmomantom y MgH, pemerku.
Haume, moniokaj HapenHe yaajbeHHje Jbycke HHCHZ, mcrmosbaBa MHOTO CJIa0Hujy 3aBHCHOCT OJI
Bpcte [IM momaHTa HEro mTo je TO Ciyvaj 3a OJKe JbyCKe.

JlomrHaHTHA yiora joHCKOr Be3uBama [IM-H unrepakuuje 3a [IM ox mouertka (Sc, Ti) u
Ha kpajy (Cu, Zn) cepuje je ocnukaHa BUCOKUM BpeqHocTuMa AVIM HaeneKkTpucama U HUCKHUM
BpPEIHOCTUMA TYCTHHE HaclleKTpUCama y ee3yjyvhum kpumuunum mauxama (bep). C mpyre
CTpaHe, MHIUKAIMje 3HAYajHUjer KOBAJICHTHOT JONPUHOCA Y OBHM CHCTEMHMa, moceOHo 3a Mn,
Fe n Co cy:

e Hucke BpeaHoctu AIM HaenekTpucamwa aToma,
® BHCOKa BPETHOCT I'YCTHHE HaeleKTpucama y bep,
e 100po ciarame u3Mel)y KoBaJIeHTHUX paaujyca u u3padyHatux [IM-H pacrojama.

HaOpojane craBke BoJe Ka 3aK/bydKy Ja je MpoMmeHa okymnamnuje 3d opOutane mpahena
npoMeHoM npupoje [IM-H Bese, npedepeHTHO TyKUX U JOHCKHJUX MHTEpaKIMja 3a eJIEMEHTE ca
MOYEeTKa U Kpaja cepuje 1 Kpahux u TUPEKTHUJUX Be3a ca BUILIE JJOKAJIN30BAHOT HAaeJEKTpHCamha
y muma 3a [IM u3 cpeaune cepuje. [lo mMHOorum acnektuMa ananmusze 3a MgH2:Ni ce moxe
OKapakTepucaTy Kao rpaHUYHU CITyYaj.

OnaxxeHu TpeHI0BU cy oMoryhenn nenamem 3d crama [IM y muxoBoM aedopmMucaHoMm
KOOP/AMHAIIMOHOM OKTaeapy M BUXOBOI Mellamy. Jan-TenepoB edekar je moceOHO HariamieH 3a
MgH2:Cu u Boau ka Qopmupamy nBa tuna Cu-H wuHTepakuuja, pazaUuUTHX IY)KMHA U
KapakTepa.

Jlobujenn pesynratu 06e30el)yjy cIuKy KOMILJIEKCHOT y3ajaMHOT JIeJIOBamba Pa3IuIuTUX
I[IM u BojmoHWKa y MOMHWHAaHTHO joHCko] MQH, matpumum u 3amoBosbaBajyhe oOjamrmaBajy
youeHe TpeH0Be MelyyaToMckux pacrojama Mg-H u jaunny untepakuuje.

Tomonomka aHanM3a TYCTHHE HaeleKTpucama Ha OCHOBY koHienta AUM Tteopuje je
M3y3€TaH METOJl KOJUM C€ Ha jJeJUHCTBEH HaYMH KBAaHTH(UKY]y OCOOMHE OBHMX CIOXKEHUX
cucrema. tbume ce norsplyje nocrojame H-H nnrepakuuje y MgH», u meHO 0JCYCTBO Yy NpBOj
KOOpAMHAIM]HU AONMPAHUX CHCTEMa, YUME Ce pa3jalllbaBa TJIaBHU MEXaHU3aM JecTaOuiIu3aluje
MgH; mpenaznum meranuma. Bpeano je uctahu na ce mapamerpu AM Tomnosomike aHamu3ze
WCIUTUBAHU y OBOM pajy (BelWYMHA M OOJIMK pervoHa mnpuBjadema, Opoj, BpcTa M pacmojiena
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KPUTHYHHMX Tadaka, HaeJeKTpHcame Jonupano y bcp m AMM HaenekTpucame aToMa) MOTy

KOPHUCTUTH y CBpPXY TMpolieHe W mopehema BpcTe W Mepe IepTypOarije Koja HacTaje ycienq
yBohemwa Heunctohe y onpeheny maTpuiry.

3

3.1

3.2

Cnucak nmyOauKkaliyja KanauaaTa

PanoBu y BpxyHckuM Mel)yHapoaHUM yacomucuma

1. N. Novakovi¢, Lj. Matovi¢, J. Grbovi¢ Novakovi¢, |. Radisavljevi¢, M. Manasijevic,

B. Paska§ Mamula, N. Ivanovi¢. Ab initio calculations of MgH,, MgH,: Ti and
MgH.:Co compounds. International Journal of Hydrogen Energy 35:598-608 (2010)
Sandra Kurko, Ljiljana Matovi¢, Nikola Novakovi¢, Branko Matovi¢, Zoran
Jovanovi¢, Bojana Paska§ Mamula, Jasmina Grbovi¢ Novakovi¢. Changes of
Hydrogen Storage Properties of MgH; Induced by Boron lon Irradiation.
International Journal of Hydrogen Energy 36(1):1184-1189 (2011) (uutmpan 17
nyTa)
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3akJbyqax

VY NpUIIoKEeHO] TOKTOPCKOj TUCEPTAIMjU CY YCIEemHO ofjanmmkerHn npuMeheHn TpeHI0BU
O0COOMHA YHCTUX W JONMHUPAHWX METaJI-BOJOHHMK CHCTEMa MOMONY pe3ynrara MpopavyyHa
EJIEKTPOHCKE CTPYKTYPE M aHAITU30M CHEIHM(PUIHIX TOMOJIOMIKINX 0COOMHA €IEKTPOHCKE TYCTUHE
HaenekTpucama. [loka3aHo je aa xopuiheme jeIHOCTaBHUX CTPYKTYpPHUX Mojelia omoryhasa
YCHENIHY IPEeAUKIM]y 0COOMHA MOCTOjehux M XMIMOTETHYKUX MaTepujajia y 00JacTH BOJOHUYHE
eHepretuke. JloOMjeHHn pe3ynTatd Cy 00jaBJbeHH Y JBa pajia y BPXYHCKHM YacOMUCHMA W3
¢bu3nKe Koju cy 10 caja MUTUpaHu mpeko 60 myra.

Ha ocHOBY H3110K€HOT, KOMHUCHja je 3aK/bydnia Ja AOKTOpcku pan ,, E/JIEKTPOHCKA
CTPYKTYPA U TOIOJIOUIKA AHAJIN34A TI'YCTHUHE HAEJIEKTPUCAFA METAJl —
XUJIPUTHUX CUCTEMA CA NaCl U PYTUJI KPUCTAJIHOM CTPYKTYPOM* koju je
npenana kauaunat bojana Ilackamn Mamyna naje 3HauajaH gompuHOC oOjactu  (usmke
KOHJICH30BaHE MaTepHje M CTATUCTUYKE (PU3HMKE, U JIa CY 33JI0BOJbEHU CBH IPOIMCAHH YCIOBH 32
ono0paBame onopane Teze. Crora, npemnaxemo HayuHno-nacraBHom Behy @usnukor dakynrera
na ogo0pu eHy oa0paHy.
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