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НАСТАВНО - НАУЧНОМ ВЕЋУ  

ФИЗИЧКОГ ФАКУЛТЕТА  

УНИВЕРЗИТЕТА У БЕОГРАДУ  

СТУДЕНТСКИ ТРГ 12  

11000 БЕОГРАД 

 

 

 На седници Наставно-научног већа Физичког факултета у Београду одржаној 28. 

јуна 2017. године одређени смо за чланове комисије за преглед и оцену докторске 

дисертације под насловом: 

 

„ИСТРАЖИВАЊЕ СУПЕРПРОВОДНОСТИ У ГРАФЕНУ И СЛИЧНИМ 

МАТЕРИЈАЛИМА КОРИШЋЕЊЕМ AB-INITIO МЕТОДА” 

 

(“Investigation of Superconductivity in Graphene and Related Materials using Ab-Initio 

Methods”) из научне области физика кондензоване материје коју је Физичком факултету 

Универзитета у Београду пријавила Јелена Пешић, дипломирани физичар. Докторска 

дисертација је предата Физичком факултету 23. јуна 2017. године.  

 

Након прочитане дисертације Наставно-научном већу подносимо следећи  

 

 

  Р Е Ф Е Р А Т 

 

1. Основни подаци о кандидату 

 

1.1 Биографски подаци 

  Јелена Пешић је рођена у Београду, општина Савски Венац, Република 

Србија, 17. децембра 1986. године. Основну школу и гимназију је завршила у Земуну. 

Основне студије је завршила 2013. године на Физичком факултету, Универзит у Београду, 

на смеру за Теоријску и експерименталну физику са просеком од 8.9 и дипломским испитом 

10. Тема дипломског рада је била: “Примена GPU програмирања у DFT прорачунима”, а 

ментор је био др Радош Гајић. Докторске студије је уписала на Физичком факултету, 

Универзитет у Београду, школске 2012/13. године, ужа научна област: физика кондензоване 

материје и статистичка физика. У Институту за физику у Београду је запослена од 06. 

новембра 2013. године на пројекту ОИ171005 “Физика уређених наноструктура и нових 

материјала у нанофотоници”. Ради у Лабораторији за графен, друге 2Д материјале и уређене 

наноструктуре Центра за физику чврстог стања и нове материјале.  23. децембрa 2014 је 

изабрана у звање истраживач сарадник. У октобру 2016. године Јелени Пешић је Веће 

Универзитета у Београду усвојило тема докторске дисертације под називом: „Investigation 
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of Superconductivity in Graphene and Related Materials Based on Ab-initio Methods“ 

(Истраживање суперпроводности у графену и сличним материјалима коришћењем ab-initio 

метода).  Ментор је  др Радош Гајић.  

23. јуна 2017. године Јелена Пешић је предала дисертацију Физичком факултету 

Универзитета у Београду.  Одбрана дисертације се очекује у току јесени 2017. Године. 

 

 

 1.2 Научна активност 

 Јелена Пешић се бави теоријским истраживањем графена и сличних 

дводимензионих материјала коришћењем ab-initio метода заносваних на теорији 

функционала густине (ДФТ). Фокус истраживања је на електрон-фононској интеркацији у 

овим материјалима и могућности појаве суперпроводности, коришћењем ab-initio метода. 

Истраживање Јелена Пешић обухвата још две додатне целине: проучавање примене 

хардверских убрзања у ДФТ прорачунима (фокус на графичке процесоре), и 

експериментално истраживање графена и других дводимензионих материјала (механичка 

ксфолијацијом графена и 2Д материјала и њихова примена). 

 Јелена Пешић учествује на три међунарнодна пројекта. Први је пројекат 

билатералне сарадње са НР Кином и Универзитетом у Шангају, “Раст кристала и 

специфична физика нормалног стања ReBCO”, који води уз др Радоша Гајића.  Други је 

билатерални пројекат са Аустријом, Универзитет у Леобену и трећи је пројекат Texas A & 

M Универзитета у Катару који се бави истраживањем утицаја субстрата на интеркалирани 

графен “Intercalated graphene: effects of substrates on functionalities”.  

Јелена Пешић је учествовала у изради мастер тезе дипломираног инжењера електротехнике 

Андријане Шолајић са насловом „DFT study of electron and phonon properties of Sr and Yb 

doped graphene“ 

До сада је као водећи аутор објавила четири рада из области истраживања за докторску 

дисертацију. Додатно, у току писања овог извештаја Јелена Пешић има један рад на 

рецензији и један у припреми за слање у међународни часопис, оба везана за тему 

дисертације. Такође, Јелена Пешић је коаутор на још четири публикована рада из области 

физике графена и 2д материјала. Укупно 2 рада категорије М21а, 3 категорије М21 и 3 

категорије М22 Учествовала је до сада на 14 домаћих и међународних конференција и 

школа. Листа публикација је дата у прилогу. 

2. Опис предатог рада 

 

2.1 Основни подаци 

 Тема дисертације је: „Истраживање суперпроводности у графену и сличним 

материјалима коришћењем ab-initio метода“. Руководилац израде доктората је др Радош 

Гајић, научни саветник Института за Физику Београд.  
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 Теза је организована у седам поглавља, уз два прилога и списак коришћене 

литературе. Дисертација има две стотине тридесет осам страна и садржи 83 сликe, 5 табела 

и 428 референци. 

 У уводном поглављу представљене су особине графена, електронске и вибрационе 

особине и електрон-фононска интеракција у графену. Такође је направљен увод у друге 2Д 

материјале сличне графену. 

 У другом поглављу дат је увод у суперпроводност у 2Д материјалима. Поглавље 

започиње кратким хронолошким прегледом суперпроводности. Наставља се прегледом 

БЦС теорије и Елијашберговог формализма. Након тога је дискутована суперпроводност у 

2Д материјалима и њене специфичности. Посебно су детаљно продискутовани 

суперпроводност у графену и у породици материјала сродних магнезијум дибориду.  

 Треће поглавље даје увод у ab-initio методе и теорију функционала густине (ДФТ) са 

прегледом свих фундаменталих теорија које су у основи ДФТа. Представљене су и основе 

неопходне за коришћење ДФТ формализма у компјутерским прорачунима као и 

појединости пертурбационе теорије функционала густине (ДПФТ) и електрон-фононске 

интеракције у ab-initio формализму. 

 Четврто поглавље прегледа коришћен софтвер у изради тезе са посебним фокусом 

на програмски пакет Quantum Espresso. У овом поглављу су дати детаљи прорачуна и све 

појединости техничког дела прорачуна коришћених у тези. 

 Пето поглавље представљају резултате истраживања у оквиру ове дисертације уз 

додатак о коришћењу графичких процесорса. 

 Шесто поглавље говори о синтези 2Д материјала и детаљно описује процес микро-

механичке ексфолијације и пример примене добијених узорака графена као заштитног слоја 

за органске наноструктуре.  

 Седмо поглавље  дисертације представља закључак. 

 Прилози су подељени у две целине. У првој су приказани су детаљи извођења који 

се користе у прва три поглавља дисертације. У другом прилогу су детаљно приказани 

инпути за Quantum Espresso прорачуне суперпроводности у графену допираном литијумом. 

 

2.2 Предмет и циљ рада 

 Докторска дисертација припада области физике кондензоване материје. 

 Предмет истраживања докторске дисертације је суперпроводност у графену и 

сличним дводимензионим материјалима. За истраживање коришћене су ab-initio методе 

засноване на теорији функционала густине.  

 Истраживање 2Д материјала као посебна област је настала веома скоро, започиње са 

открићем графена и од тада, постала је једна од области која се најбрже развија у физици 

чврстог стања и материјала. Иако танки филмови нису ново откриће, проучавају се кроз 

целу другу половину 20. века, међутим због њихове дебљине од стотинак атомских слојева 
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не можемо их сматрати дводимензионим материјалима. Графен је први прави 

дводимензиони материјал чији је монослој заиста танак колико један слој атома угљеника 

и са његовим открићем отвара се могућност за истраживање сасвим нове физике у најтањем, 

атомском, лимиту.  

 Резултати приказани у овом раду су део истраживања графена и дводимензионих 

материјала у Лабораторији за графен, друге 2Д материјале и уређене наноструктуре 

Института за физику у Београду. 

 Циљ рада је био изучавање суперпродовности у графену и сличним материјалима и 

могућност подешавања и појачања електрон-фононске интеракције у њима. Закључци 

везани за суперпроводни графен не само да су везни за разумевање суперпроводности у 

нискодимензионим системима већ и за могућност предвиђања других 2Д суперпроводника.  

 Истраживање је вршено коришћењем формализма заснованог на ДФТ-у. 

Коришћењем ДФТ и ДПФТ истраживана је електрон-фононска интеракција у свим 

моделованим материјалима и процењена је суперпроводна критична температура.  

 Поред истраживања суперпроводности проучавано је техничко питање примене 

графички процесора у ДФТ прорачунима 2Д материјала. Све бржи развој компјутерских 

ресурса отвара могућност проучавања нових и комплекснијих система. Поред софтверског 

убрзавања прорачуна применом алгоритама паралелизације, хардверско убрзавање 

коришћењем примене копроцесора или графичких процесора даје одличне резултате. Циљ 

истраживања који је део ове тезе био је проучавање ефеката примене графичких процесора 

у прорачунима 2Д материјала  

 Дисертација кандидаткиње има и експериментални део који се односи на 

истраживање графена, посебно механички ексфолираног графена и могућности његовог 

коришћења као заштитног слоја у истраживању других нанострукутра. 

 

2.3 Публикације везане за дисертацију 

 

Д1. М21, импакт фактор: 1.963, ISSN: 0295-5075 

Pešić J. , Gajić R., Hingerl K. and Belić M., "Strain-enhanced superconductivity in Li-doped 

graphene", EPL 108 67005 (2014)  

Д2. М21, импакт фактор: 1.963, ISSN: 0295-5075 

Pešić J., Damljanović V., Gajić R., Hingerl K. and Belić M., „Density functional theory study of 

phonons in graphene doped with Li, Ca and Ba“ EPL, 112 6 67006 (2015)  

Д3. М22, импакт фактор: 1.055, ISSN: 0306-8919  

Pešić J. and Gajić R., „Ab-initio study of the optical properties of the Li-intercalated graphene 

and MoS2“, Opt Quant Electron, 48:368 (2016)  

Д4. М22, импакт фактор:1,28, ISSN: 1402-4896 
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Pešić J., and R. Gajić. "Advantages of GPU technology in DFT calculations of intercalated 

graphene" Phys. Scr.T162 014027 (2014)  

П5. Рад послат у међународни часопис 

Pešić J., Popov I., Damljanović V., Hingerl K., Belić M., Gajić R.  "Ab- Initio Study of 

Superconductivity in Magnesium-Diboride Monolayer”, in press, (2017). 

 П6. Рад у припреми 

Pešić J., R. Gajić „GPU acceleration in 2D materials research“ in preparation (2017) 

 

2.4 Преглед научних резултата изложених у тези 

а) Графен допиран алкалним металима и појачање супепроводности у графену допираном 

литијумом - проучаване су вибрационе особине графена допираног алкалним металима у 

циљу бољег разумевања електрон-фононске интеракције.  Показано је да применом 

двоосовинског истезања критична температура графена допираног литијумом може се 

повећати на 29К 

б) Монослој супепроводног магнезијум-диборида - показано је постојање новог 

суперпроводног 2Д материјала, монослоја магнезијум-диборида са критичном 

температуром од 18К. Показана је могућност манипулације електрон-фононском 

интеракцијом применом двоосовниског напрезања и критична температура може бити 

повећана на 31К. 

в) ГПУ убрзање у ДФТ прорачунима - Истраживана је примена графичких процесора у ДФТ 

прорачунима 2Д материјала 

г) Експериментално истраживање 2Д материјала - Демонстрирано је како механички 

ексфолирани графен може да се користи као заштитни слој за ДНК наноструктуре 

 

2.4.1 Графен допиран алкалним металима и појачање супепроводности у 

графену допираном литијумом   

   Проучаван је монослој графена допиран алкалним металима (литијум, баријум и 

калцијум) по узору на интеркалирани графит. Електронске и вибрационе особине су 

проучаване у овим материјалима и електрон-фононска интеркација у графену допираном 

литијумом.  Посебан фокус је усмерен на истраживање вибрационих особина и симетријску 

анализу у циљу што бољег разумевања електрон-фононске интеракције и могућности 

модификовања исте. Дата су упутства и за експерименталну карактеризацију ових 

материјала. (Д2) Изучавана је могућност појачања електрон-фононске интеракције и 

повећање критичне температуре применом механичких модификација, тј 

напрезања/истезања. Показано је да применом двоосовинског истезања, због омекшавања 

фононских мода, долази до појачања електрон-фононске интеракције и повећања критичне 
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температуре до близу 30К (Д1). Присуство адатома на графену и механичко истезање у 

комбинацији, доводе до повећања електрон-фононског спрезања што резултира вишом 

критичном температуром. Истезања предложена у овом истраживању су експериментално 

изводљива а нађено је да су овакве струкутре стабилне. У оквиру ове целине, где је изучаван 

графен, проучаване су и оптичке особине монослоја графена допираног литијумом (Д3). 

Показано је да допирање литијумом не утиче значајно на оптичке особине графена и да се 

он може користити у применама где је графен коришћен али уз предности присуства 

адатома литијума.  

2.4.2 Монослој супепроводног магнезијум-диборида  

 Приказан је нови дводимензиони суперпроводни материјал, структурно и 

електронски сличнан графену, монослој магнезијум-диборида. Истраживање обухвата 

проучавње електронских и фононских особина у овом материјалу, студију стабилности и 

симетријску анализу овог материјала. Електрон-фононска интеркација и суперпроводност 

су проучавани и дискутована је сличност са допираним графеном. Показано је да монослој 

магнезијум-диборида има критичну температуру око 20К. По узору на претходну целину, 

проучавана је могућност појачања електрон-фононске интеркације применом 

напрезања/истезања где је показано да се критична температура може повећати чак до 30К. 

Детаљна симетријска анализа и студија стабилности на различитим температурама 

применом мелекуларне динамике употпуњују истраживање овог новог материјала. 

Резултати овог истраживања су у процесу објављивања у време подношења овог извештаја. 

(П5)  

Идеја истраживања приказаног у дисертацији није само појединачно проучавање 

дводимензионих суперпроводних материјала већ и тражење заједничких особина и 

правилности уз циљу бољег разумевања суперпроводноси у нискодимензионим 

материјалима као и могућности предвиђања нових суперпроводних материјала. 

 2.4.3.  ГПУ убрзање у ДФТ прорачунима  

 Фокус истраживања хардверских убрзања био је истраживању примене графичких 

процесора (ГПУ) у ДФТ прорачунима нискодимензионих материјала. Да би проучавали 

дводимензионе системе неопходно је избећи интеракцију између слојева која је последица 

периодичности дуж z осе. Додавањем слоја вакуума “преко“ слоја материјала искључује се 

могућност интеркације међу слојевима али такође долази до значајног „поскупљења“ 

прорачуна, тј потребни су већи ресурси услед присуства веће јединичне ћелије. Графички 

процесори су се показали као одличан хардверски додатак у ДФТ прорачунима. Највећа 

убрзања су показана за хибридне ЦПУ-ГПУ архитектуре, где је присутна и МПИ 

паралелизација и прорачун на графичком процесору. Тестирани су различити системи 

ниске димензионалности (нано-слојеви и нано-тубе, системе са мањим и већим 

вакуумом...), балк материјали али и системи са вештачки повећаним суперћелијама. 

Показано је неколико услова које би систем требало да испуњава да би се искористио ефекат 

коришћења графичких процесора: Већи системи (са јединичним ћелијама са више атома) су 

се показали као погоднији за прорачуне са ГПУ.  Обзиром да су графички процесори 
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високо-паралелни процесори, а ДФТ прорачуни се састоје од мешано серијских и 

паралелних прорачуна, рачун ће бити распоређен између ЦПУ и ГПУ који ће мећусобно 

комуницирати. Да би се надокнадили губици који се јављају услед комуникације неопходно 

је да се прорачуни на ГПУ „исплате“ односно да време уштеђено у тим прорачунима буде 

значајно веће од губитака времена које је увек присутно код комуникације. Ови резултати 

су представљени у објављеној публикацији (Д4)  и у рукопису који је у припреми за слање 

(П6). 

 

 

 2.4.4. Експериментално истраживање 2Д материјала 

 Eкспериментално истраживање графена и других дводимензионих материјала je 

додатно поглавље у дисертацији. Оно сумира експериментални рад кандидаткиње у току 

докторских студија који обухвата механичку ексфолијацију графена и његову примену као 

заштитни слој за наноструктуре али и примена течно-ексфолираног графена у 

макроскопским применама, као проводно мастило за штампу, за флексибилну електронику 

итд. У дисертацији је показано је да се механички ексфолиран графен може користити као 

одлична заштита осетљивих органских нанострукутра какви су ДНК оригамији. ДНК 

оригамији настају хемијским третманом ДНК-а са једним ланцем при чему долази до 

слагања ланца у произвољне струкутре, задате хемијским третманом (тј присуством 

одређених једињења у раствору). Иако хемијски стабилне, ДНКа структуре су механички 

врло осетљиве и неопходно их је заштитити слојем који омогућава даље проучвање а 

спречава њихово уништење. Механички ексфолиран графен се показао као одличан 

материјал који их штити од механичких оштећења АФМ типа и од испирања и потапања у 

воду, који иначе врло лако оштећују структуре и испирају их са подлоге. У оквиру 

експерименталног истраживања Јелена Пешић је коаутор на випе публикација у 

међународним часописима. 

 

 Списак публикација кандидата и цитати су дати у прилогу овог извештаја. 
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