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Ipenmer: Munubeme pyKoBoANONA MPOjeKTa 3a H300p y 3Bame Ap Bukropa LlepoBckor y
3Bal-€ BUIIH HAYYHH CAPATHUK

Hp Buxtop IlepoBcku 3anocinen je y rpymu np P. XKXukuha y Llentpy 3a Teopujcky duzuky
WuctutyTa 3a pusuky y beorpany. AnraxoBan je Ha npojextuma 171033 u 41028 MunucrapcTsa
3a oOpa3zoBame, HayKy M TEXHOJOMKH pa3Boj PemybOmuke CpOuje. Kangmpmar mma 3Ha4ajHO
UCTPaKMBAUKO HCKYCTBO YKJbydyjyhu mnoctnokropcke mnosunmje y CjenumeHum J[Ip:kaBama u
Hemaukoj, TOKOM KOjUX je KBaJIUTETOM CBOJUX IyOnukanuja (0 KOJUX je HEKOJHMKO CaMOCTaJIHO
00jaBHO y BpXyHCKOM yacomucy Phys. Rev B) mocrtao jeman on Bojaehux ekcrepara y o0iacTu
AmnnepcoHoBe jokanm3aije. Takohe ce ncrakao pagoBuMa Ha KBa3UKPHUCTAIMMA, KBAHTHOM XaoCy
¥ aTOMCKHM KJIAaCTepHMa, a TIOCENyje U U3BaHPEIHY CTPYUYHOCTH y OOJACTH KOMITjyTepPCKe (HU3HKE
reHepasHo.

VY ToKy pazia Ha MpPOjEeKTy ca ycrexoM 00aBjba, MOPEA 3aXTEBHHUX MpopauyHa eJIeKTPOHCKE
CTPYKTYpe U TpaHCIoOpTa KopucTtehu ce HyMepHUuKUM MakeTHUMa 3a TEOpHjy TyCTHHE (yHKIHOHaIa
y capaliibH ca eKCIIepUMEeHTaluMa, Takol)e 1 MEHTOPCTBO pajia CTYIEHTa JOKTOPCKHUX CTYIHja.

Wmajyhu y BUIYy MCKYCTBO M KBaJIHMTET KaHIWAaTa U HETOBUX pajioBa, a Takohe M HEros
J0CaIalllbu AOMIPUHOC pajay Ipylie, 3a10BOJLCTBO MU j€ J1a MoAp>KuM n300p 1p LlepoBckor y 3Bame
BUIIET HAYYHOT CapaJHUKA.
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Biografija

Roden je u Beogradu, 30. 8. 1969 god. Posle zavrSene osnovne $kole ,,Bosko Palkovljevi¢-
Pinki* u Staroj Pazovi pohadao je prvu godinu srednje Skole u Zemunskoj gimnaziji, a zatim nasta-
vio od druge godine srednjoskolsko obrazovanje u Matematickoj gimnaziji ,,Veljko Vlahovi¢* u
Beogradu, smer programer. Od 1985 god. pocinje da objavljuje ¢lanke u casopisu za popularizaciju
informaticke kulture ,,Rac¢unari® gde je ukupno objavio dvadesetak tekstova sa programskim imple-
mentacijama razli¢itih algoritama, uglavnom iz racunarske grafike, i jedan ¢lanak u Casopisu slicne
tematike ,,Svet kompjutera“. U toku dotadasSnjeg obrazovanja najznacajniji uspeh mu je osvojeno
prvo mesto na prvom srpskom takmicenju srednjoSkolaca iz informatike odrzanom 1988 god, a
dobitnik je i Vukove, Tesline i Alasove diplome.

Obrazovanje je posle odsluzenja obaveznog jednogodisnjeg vojnog roka nastavio 1989 god.
na Fizickom Fakultetu u Beogradu, smer teorijska fizika, gde je diplomirao 1995 god. pod rukovod-
stvom akademika prof dr M. Damnjanovica. Te godine je odrzao na Fizickom fakultetu mini-kurs iz
programskog jezika Mathematica namenjenom dodiplomskim i postdiplomskim studentima fizike.

Po sticanju zvanja dipl. fiziara za teorijsku fiziku 1995 godine odlazi na postdiplomske
studije 1z fizike na Micigenskom drzavnom univerzitetu (Michigan State University, MSU) u Ist
Lensingu, SAD. Ubrzo po dolasku polaze kandidacioni ispit, standardno predviden da se polaze
posle dve godine studija, ¢ime se kvalifikuje za doktorske studije koje zapocinje 1996. U daljem
toku studija na MSU-u nastavlja sa pohadanjem postdiplomskih kurseva iz fizike 1 predaje kao labo-
ratorijski asistent, koordinator mladih asistenata, asistent predava¢ i ocenjiva¢ domacih radova
studenata u dodiplomskim kursevima iz Uvoda u fiziku, Mehanike, Elektromagnetizma, Elektro-
nike, Optike 1 1 Kvantne mehanike 2.

Rad na tezi je protekao u istrazivanju strogo korelisanih elektronskih sistema, i to kolosalne
magneto-otpornosti kod manganskih peroksida i1 jednodimenzionalnih bozona sa tvrdim jezgrom u
kontekstu transporta kvantnih Cestica poput elektrona i Helijumovih atoma kroz nanometarske
mikroporozne materijale poput, respektivno, elektrolita 1 kanala Zeolita, kao 1 anomalnim magnet-
nim osobinama atomskih klastera Gadolinijuma, pod mentorstvom S.D. Mahantija i komentorstvom
Tomasa A. Kaplana. Takode pocinje da se bavi Andersonovom lokalizacijom, lokalizaciono-delo-
kalizacionim prelazima, kvantim haosom 1 mezoskopskom fizikom i samostalno objavljuje dva rada
1z ovih oblasti za vreme doktorskih studija.

Doktorira 4. 8. 2001 god. i zatim dobija postdoktorsku stipendiju (postdoctoral fellowship) na
Virdzinija komonvelt univerzitetu (Virginia Commonwealth University, VCU) u Ri¢mondu, SAD,
gde nastavlja sa istrazivanjima osobina atomskih klastera u grupi Puru Jene. Iste godine razvija
evolutivni algoritam za trazenje ravnoteznih atomskih konfiguracija u zadatom dvo- i/ili viSe-
Cesticnom potencijalu, problem za koji je poznato da ima eksponencijalno veliki broj lokalnih
minimuma, 1 primenjuje ga na problem nalazenja lokalnih i apsolutnih minimuma atomskih klastera
Berilijuma.

Na postdoktorskim studijama na Institutu za fiziku TehniCkog univerzitetu u Kemnicu
(Technische Universitaet Kemnitz), Nemacka, nastavio je istrazivanje problema vezanih za
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Andersonovu lokalizaciju u grupi M. Srajbera, i to numeri¢ke provere vaZenja rezultata samo-
konzistentne teorije lokalizacije za dvodimenzionalne neuredene sisteme konacne debljine i, u
saradnji sa U. Grimom sa Otvorenog univerzitata u Milton Kejnsu (Open University Milton
Keynes), Velika Britanija, poceo da se bavi spektralnim i transportnim osobinama kvantomeha-
nickih kvaziperiodi¢nih sistema. Takode je dao numeri¢ku demonstraciju da Andersonov lokali-
zaciono-delokalizacioni prelaz ne moze da se opise sa lokalnim parametrom uredenja i formulisao
dvo-parametarske renormalizacione transformacije za opis ovog faznog prelaza i numericki poka-
zao njihovu primenljivost i time dao jedno reSenje problema koje je decenijama bio predmet veceg
broja istrazivanja jo§ od hipoteze jednoparametarske skaliranja Li¢iardela et al. iz 1979 god. 1z ove
oblasti bavio se i lokalizacionim osobinama Bernuli-Andersonovog modela, uticaja paralelnog
magnetnog polja na tanke neuredene filmove, kao i sistemima sa power-law dugodometno-koreli-
sanim neuredenim potencijalom.

Po zavrsetku posdiplomskih studija u Kemnicu vracéa se u Srbiju 2007 god. gde nostrifikuje
doktorat, a slede¢e godine se zapo$ljava kao zamena za nastavnika informatike u O.S. ,Bosko
Palkovljevi¢-Pinki“ u Staroj Pazovi gde drzi do 25 ¢asova predmetne nastave nedeljno ucenicima
V-og do VIlI-og razreda.

Od 1. 1. 2009 god. zaposlen je na Institutu za fiziku u Zemunu na evropskom projektu FP7
nanoDNAsequencing pod rukovdstvom dr Radomira Ziki¢a. U okviru projekta bavi se numeri¢kim
simulacijama vodoni¢ne veze izmedu DNK nukleotida 1 elektronskog transporta na konac¢nim
naponima kroz nukleotide koriste¢i se teorijom gustine funkcionala (DFT) u kombinaciji sa
Landauer-Butikerovom teorijom neravnoteznog kvantnomehanickog transporta, gde je vrSio 1
sistemsku administracijom racunarskog klastera na kome su se odvijala izracunavanja.

Drzao je kurs iz DFT-a dodiplomskim studentima koji su radili diplomski rad u grupi kao 1
doktorskim studentima iz grupe, predavanje u okviru dodiplomskog kursa ,,Teme iz savremene
fizike* na Fizickom fakultetu u Beogradu, kao i predavanje na Seminaru matematike istrazvacke
stanice Petnica. Bio je komentor u izradi pet diplomskih/master radova iz oblasti fizike, 1 mentor je
studentu doktorskih studija iz oblasti teorije neravnoteznog elektronskog transporta.

Trenutno je angazovan angazovan na projektima 171033 1 41028 Ministarstva za obrazovanje,
nauku 1 tehnoloski razvoj Republike Srbije, gde se bavi teorijskim modelovanjem elektronske
strukture molekula u bliskoj saradnji sa eksperimentalnim grupama na Institutu za fiziku u
Beogradu i sinhrotronu SOLEIL u Francuskoj.

2/22



Pregled nauéne aktivnosti

Kvantnomehanicki neuredjeni i haoti€ni sistemi

Fizicki efekti prouzrokovani mikroscopskom neuredenos$¢u usled amorfne strukture materi-
jala ili prisustva necisto¢a se znac¢ajno razlikuju i mnogo su jaci u kvantnomehanic¢kim sistemima u
poredenju sa klasi¢nim sistemima. Otkri¢e Andersonove lokalizacije 1959-e pokazalo je da u d=3
sistemu, za dovoljno veliku neuredenost, elektron prestaje da difunduje kroz sredinu i ostaje lokali-
zovan u blizini pocetne pozicije. Razlog je eksponencijalna (Andersonova) lokalizacija svih
svojstvenih elektronskih stanja, dok je spektar, istovremeno, regularan i sa konacnom gustinom
stanja na Fermijevom nivou, u kontradistinkciji sa standardnom teorijom izolatorskog ponasanja
materijala zbog postojanja energetskih zona i procepa u spektru oko Fermijevog nivoa.

Posto pri slaboj neuredenost elektron difunduje i materijal je stoga provodan, jedan od
osnovnih pitanja iz ove oblasti je kako se prelaz sa provodnog na neprovodno stanje odvija kada se
neuredenost povecava. Zbog talasne prirode kvaziGestica, kad god je deBroljeva talasna duZina A
veca od srednjeg slobodnog puta / izmedu dva sudara kvaziCestice sa ne€isto¢ama, ocekuje se loka-
lizovanje kvazi€estica po analogiji sa lokalizovanjem talasa u prisustvu centara rasejanja (Jofe-
Regelov kriterijum). Prema ovoj teoriji prelaz bi trebalo da bude prvog reda i deSavao bi se kada je
Ar~ 1 (Motov prelaz).

Teorija skaliranja Andersonovog prelaza

Hipoteza jednoparametarskog skaliranja Andersonovog prelaza od Abrahamsa, Andersona,
Liciardela 1 RamakriSnana iz 1979 je sugerisala da je prelaz kontinualan, a Andersonova lokalizacija
mnogo jaci fenomen nego Sto se do tada mislilo, posebno u d=2 koja je, prema implikacijama
hipoteze, donja kritiéna dimenzija prelaza, gde su sva stanja lokalizovana u termodinami¢kom
limesu i stoga materijal izolator za proizvoljno male konaéne neuredenosti, ¢ak i kad je / >> Ar. Za
d>2 postoji kontinualni metal-izolator fazni prelaz (Andersonov prelaz). Jedini parametar koji
odreduje fizicke karakteristike neuredenog sistema prema hipotezi je usrednjena bezdimenziona
provodnost g. Mada je hipoteza ostala do danas predmet veceg broja studija usmerenih ka njenom
rigoroznom dokazu ili opovrgavanju, akumulirani teorijski 1 posebno numericki dobijeni rezultati
pokazuju njenu ispravnost.

Samo-konzistentna teorija lokalizacije razvijena pocCetkom osamdesetih bazirana na
resumaciji odredenih klasa dijagrama perturbativne teorije dala je delimian teorijski opis
neuredenih kvantomehanickih sistema utoliko $to je uspela da pokaze lokalizaciju u dve dimenzije,
izvede korekcije konduktivnosti u klasi slabo neuredenih konacnih provodnika 1 pokaze
jednoparametarsko skaliranje g, ali je vrednost kriticnog eksponenta prelaza v = 1 izraCunatog po
ovoj teoriji nekorektan, a ova teorija takode ne moze da opise spektralne fluktuacije.

Teorijski korektan opis spektralnih fluktuacija, lokalizacije 1 samog prelaza je razvio Efetov
upotrebom supersimetricnog nelinearnog o-modela (SUSYNLoM), gde epsilon-ekspanzija jednaci-
na renormalizacione grupe daje korekcije na v = 1 rezultat, ali razvoj presporo konvergira da bi
mogao da da ta¢nu vrednost v, i trenutno jedino numericke simulacije kontrolisano opisuju prelaz,
dajuci v =1,53.

Tri rezultata kandidata iz ove oblasti su: (1) numericko demonstriranje validnosti rezultata za
zavisnost lokalizacione duzine talasnih funkcija od jacine neuredenosti izvedenih iz samo-
konzistentne teorije lokalizacije primenjene na problem Andersonove lokalizacije u
dvodimenzionalnom sistemu sa kona¢nom debljinom; (2) numericka demonstracija da Andersonov
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lokalizaciono-delokalizacioni prelaz ne moze da se opiSe sa lokalnim parametrom uredenja, jer
kriticna tacka prelaza, tzv. mobility edge, zavisi od tuneliranja na ivici sistema (koje interpolira
grani¢ne uslove izmedu otvorenih i periodi¢nih) u termodinamickom limitu; i (3) da se Andersonov
prelaz moze opisati dvo-parametarskim zakon skaliranja, koji je izveden iz nove dvo-parametarske
renormalizacione transformacije i zatim primenjen na numeri¢ku analizu samog prelaza, gde je
drugi parametar odreden izvesnim geometrijskim osobinama sistema. Ovi rezultati takode daju i
trenutno numeriCki najtacnije vrednosti kriticnog eksponenta prelaza v, i metodoloski predstavljaju
state of the art ove oblasti fizike ¢vrstog stanja.

Kiralna (ogledalska) simetrija

U modelima neuredenih sistema sa dodatnim simterijama i/ili dugodometno-korelisanom
potencijalu, kriticna i provodna elektronska stanja su prisutna i u d <2 . Takvi modeli se javljaju u
kontekstu nekoliko vaznih fizi¢kih problema, gde je kandidat istrazivao modele sa ne-diagonalnim
neuredenjem (preciznije, kiralnom simetrijom), kao §to su: double-exchange model (koji se pojav-
ljuje u kontekstu fenomena kolosalne magneto-otpornosti u dopiranim manganitima), i neuredenim-
fluks modelom (RFM, koji se javlja u kontekstu visoko-temperaturske super-provodljivosti i polu-
popunjenog frakcionog kvantnog Holovog efekta). Istrazivanjem gustine stanja, zakona skaliranja
najmanjih Ljapunovljevih eksponenata i multifraktalnom analizom svojstvenih stanja, kandidat je
kvantitativno karaterizovao do koje mere je jedno-parametarska hipoteza odrziva u ovoj klasi neure-
denih sistema i izra¢unao kriti¢ni eksponent koji opisuje divergenciju lokalizacione duzine elektron-
skih talasnih funkcija u blizini centra benda a zatim, koriste¢i se tako razvijenim metodom, izveo
prvo izracunavanje kriticnog eksponenta u RFM-u, modelu ¢ije lokalizacione osobine, ¢ak i na
kvalitativnhom nivou su ve¢ viSe od decenije predmet veceg broja studija sa ponekad protivre¢nim
rezultatima.

Kvantni haos, mezoskopska fizika i svojstvena stanja sa amplitudom visokog intenziteta

Otkri¢e univerzalnih fluktuacija g je pokazalo da g nije samo-usrednjavajuca veli¢ina u
neuredenim sistemima, i teorija slu¢ajnih matrica (RMT) postaje tacan opis Citavog niza spektralnih
1 drugih statistika u rezimu metala (g>>1), ukljucujuci 1 d=2, gde je g>>1 moguce za dovoljno slabu
neuredenost ili sisteme male veli¢ine (mezoskopski rezim). U ovom slucaju je SUSYNLoM dao
univerzalne (Fjodorov-Mirlin) korekcija na Porter-Tomasovu distribuciju (dobijenu iz RMT-a)
intenziteta svojstvenih stanja. Rezultat se slaZe sa rezultatima numerickih simulacija, a kandidat je
pokazao da postoje odstupanja u repu distribucije (kome odgovaraju svojstvena stanjima sa velikim
intenzitetom gustine verovatno¢e u malom delu prostora koja se javljaju kod retkih konfiguracija
necisto¢a u sistemu), kada je rep dobro opisan rezultatima teorije optimalnih fluktuacija Smolja-
renka 1 AltSulera, koji znacajno odstupaju od rezultata dobijenog SUSYNLoM u ovom rezimu.

Kvaziperiodic¢ni sistemi

Kvazikristali, eksperimentalno pronadeni brzim hladenja aluminijum-magnezijumskih legura
za ¢ije je otkriée Deniju Sehtmanu dodeljena Nobela nagrada za hemiju za 2011. godinu, pri X-
difrakciji pokazuju kristalografski ,,nemoguce® (u stvari nemoguce samo sa stanovista klasifikacije
svih periodicnih kristalnih struktura) difrakcione Sare, poput desetosimetriCne, generisane
kvaziperiodicnim uredenjem atoma u kristalu. Oni se Cesto karakteriSu kao sistemi izmedu
neuredenih 1 periodi¢nih sistema po tri osnove: (1) strukturni raspored atoma u kvazikristalu nije
translaciono simetri¢an mada se svaka lokalna konfiguracija atoma ponavlja u prostoru beskonacan
broj puta; (2) elektronski transport kvazikristala je karakterisan slabom provodnos¢u na sobnim
temperaturama, izmedu provodnosti metala 1 izolatora, a difuzija elektronskih talasnih paketa je
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anomalna; (3) spektralne osobine kvaziperiodi¢nih Hamiltonijana su karakterisane pojavom
singularno-kontinualnog spektra (tipi¢no su apsolutno kontinualni i ¢isto tackasti spektar potpuno
odsutni ili prisutni samo trivijalno), sa (multi)fraktalnim spektrom i svojstvenim stanjima, u
kontradistinkciji sa uobicajenim eksponencijalno lokalizovanim vezanim i periodi¢nim Blohovim
slobodnim stanjima.

Kandidat je u ovoj oblasti studirao elektronski spektar, verovatnocu povratka elektrona kao i
dinamiku Sirenja elektronskog talasnog paketa kod oktonacijevih (srebrna sredina) kvazikristala za
d=1, 2, 1 3, gde je numericki pokazana anomalna difuzija i singularno-kontinualan spektar u d=1,
kao 1 postojanje prelaza sa anomalno-kontinualnog na apsolutno-kontinualan spektar u d=2, 3 za
slabije kvaziperiodi¢ne modulacije kvazikristala, a takode je dao i analiticki dokaz nejednakosti
izmedu eksponenata koji karakterizuju verovatnocu povaratka elektrona u pocetnu tacku kada su
elektronski talasni paketi linearne superpozicije svojstvenih stanja iz razlicitih delova spektra.

Limit snazne kvaziperiodi¢nosti je studiran na modelu kvaziperiodi¢nog lanca sastavljenog od
dva tipa metalnih granula, gde je numeric¢ki pokazano da anomalna difuzija opstaje ¢ak 1 u limitu
beskonacno slabe veze izmedu granula, u kontradistinkiciji sa neuredenim lancima, gde je transport
odsutan zbog eksponencijalne lokalizacije svih svojstvenih stanja, 1 sa translaciono simetri¢nim
lancima, gde je transport balisti¢ki a svojstvena stanja Blohova.

Atomski klasteri i molekularna fizika

Atomski klasteri predstavljaju skupine od desetak do nekoliko hiljada vezanih atoma. Po
svojim fizickim karakteristikama razlikuju se kako od molekula tako i od mnogocesti¢nih sistema, s
obzirom da mogu da imaju veliki broj lokalno stabilnih struktura i da nije moguce jasno razlikovati
povrsinske od zapreminskih osobina. Zbog svojih, sa stanoviSta molekularne i fizike ¢vrstog stanja
neuobicajenih osobina, nalaze veliki broj primena u nanotehnologiji.

Kandidat je u ovoj oblasti istrazivao anomalni magnetizam klastera od 13 atoma
Gadolinijuma, gde su njegove numericke Monte-Karlo simulacije pokazale anomalnu magnetizaciju
ovog klastera, kod koje magnetizacija raste sa porastom temperature. Razlog za ovakvo ponasanje
je da, usled toga Sto atomi imaju razli¢ite koordinacije, za orijentaciju spinova na niskim
temperaturama energetski je najpovoljnije kantovano feromagnetno uredenje koje tek na visSim
temperaturama postaje feromagnetno. Efekat je zatim i eksperimentalno potvrden, a rad je trenutno
prema WoS-u kandidatov najcitiraniji.

Drugi doprinos kandidata u ovoj oblasti je proracun stabilnih struktura Berilijumovih klastera.
Generalno, energija N Cestica interagujucih privlaénim dvocesti¢nim privlaénim ograni¢enim poten-
cijalom ima eksponencijalno mnogo lokalnih minimuma, te je time nalaZenje niskoenergetskih
konfiguracija klastera znacajno otezano. Kandidat je razvio evolutivni (genetski) algoritam za nala-
zenje nisko energetskih lokalnih minimuma, koji je primenjen prvo na Be klastere gde atomi
interaguju dvo- 1 tro-Cesti¢nim klasi¢nim efektivnim potencijalima ranije dobijenim iz kvantnome-
hanic¢kih proracuna, a zatim je struktura tako dobijenih klastera optimizovana metodama teorije
gustine funkcionala (opisane detaljnije kasnije).

Uticaj nanosolvatacije na stabilnost biomolekula pod UV zracenjem

Dobro je poznato da izlaganje biomolekula ultraljubiCastom zraenju ima destruktivan efekat.
Na Zemlji, atmosfera najve¢im delom apsorbuje UV zraCenje, i time stvara povoljne uslove za
formiranje stabilnih biomolekula neophodnih za postojanje organske materije. Generalnije pitanje
glasi: S§ta utiCe na stabilnost biomolekula izlozenih UV zradenju? Eksperimentalni rad pod
vodstvom A. Milosavljevica sa Instituta za fiziku u Beogradu u saradnji sa L. Naohonom i A.
DBulijanijem sa SOLEIL sinhrotrona u Parizu je doveo do niza vaznih eksperimentalnih rezultata
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koji pokazuju da nanosolvatacija ve¢ sa svega nekoliko molekula vode znacajno stabilizuje
polipeptide izlozene UV zraenju. Kandidat se pridruzio ovom projektu i doprineo boljem
razumevanju rezultata teorijskim modelovanjem proucavanih molekula, gde su dva najznacajnija
rezultata kandidata: (i) teorijsko modelovanje hidratisanog 1 nehidratisanog dimera
leucinenkefalina, gde je pokazano da hidratacija sa 3 molekula vode znacajno povecava vezivnu
energiju dimera, (ii) teorijsko modelovanje strukture i apsorpcije Adenozinmonofosfata gde su
izuceni niskoenergetski konformeri molekula sa i bez jednog molekula vode, i pokazano da ve¢
jedan molekul vode moze da znacajno redukuje apsorpciju kompleksa u UV rezimu.

Atomska i elektronska struktura i transport na nanoskali

Nanonauka, koja se bavi osobinama materije na nanometarskoj skali, u sebi objedinjuje znanja 1
metode 1z veceg broja raznorodnih naucnih oblasti, od fizike (atomske, molekularne, mezoskopske 1
¢vrstog stanja) preko hemije (organske, neorganske i1 biohemije) do biologije 1 genetike. U ovoj
oblasti kandidatov nau¢ni rad se sastoji u primeni teorije gustine funkcionala na reSavanje problema
atomske 1 elektronske strukture na nanometarskoj skali, kao 1 koriS¢enjem ove teorije u kombinaciji
sa Landauer-Butikerovom teorijom za simuliranje elektronskog ravnoteznog i neravnoteznog
transporta kroz molekule, u okviru internacionalnog FP7 projekta evropske unije
nanoDNAsequencing pod rukovodstvom dr Radomira Zikiéa. Dosadasnji rad se fokusirao na dva
problema: (i) modeliranju vodoni¢ne veze izmedu baznih parova DNK; 1 (i1) raunanju elektron-
skog transporta na konacnim naponima kroz pojedina¢ne nukleotide. U oba sluc¢aja osnova je
teorija funkcionala gustine (density functional theory, DFT) Kona i Sama koja omogucava
raCunanje osobina mnogocesticnog kvantnomehanickog sistema samo na osnovu modelovanja
elektronske gustine (u trodimenzionalnom umesto u neuporedivo ve¢em Hilbertovom prostoru)
pomocu jednodesti¢nih efektivnih talasnih funkcija opisanih nelinearnim Kon-Samovim jednagina-
ma u bazisu atomski orbitala 1 aproksimaciji tzv. izmensko-korelacionog funkcionala. Ovaj
funkcional je univerzalan, mada nepoznat, i njegovim teorijskim aproksimacijama moguce je
precizno opisivati realistiéne kvantomehanicke mnogoeletronske sisteme bez uvodenja empirijskih
parametara osim fundamentalnih konstanti.

Vodonic¢ne veze izmedu baznih parova DNK

DNK se sastoji od dvostruke zavojnice polinukleinskih lanaca sastavljenih od Secerno-
fosfatne ki¢me za koju se vezuju purinske i pirimidinske baze. Dve zavojnice se drZe zajedno
vodoni¢nim vezama formiranim izmedu komplementarnih baza, Adenina i Timina kao i1 Guanina i
Citozina. Vodonicna veza, nekoliko redova veliCine slabija od kovalentne, igra klju¢nu ulogu u
fizicko-hemijskoj stabilnosti genetskog materijala jer svojim vezivanjem komplementarnih lanaca
obezbeduje istovremeno njihovu hemijsku 1 mehanicku stabilnost kao i1 pristupacnost unutrasnjosti
zavojnice RNK molekulima u procesima citanja genetskog koda.

Kandidat u ovoj oblasti radi na modeliranju vodoni¢ne veze u okviru DFT-a, i to racunanju
duzine veza, energija veze nukleotida i energija procepa izmedu najviSeg okupiranog i najnizeg
neokupiranog nivoa nukleotidnih parova. Problem je takode tezak eksperimentalno i, za sada, joS§
nema merenja ovih veli¢ina na individalnim nukleotidnim parovima u gasnoj fazi. Rezultate u ovoj
oblasti kandidat je predstavio na Humboltovoj konferenciji posvecenoj nekovalentnim
interakcijama.

Razvoj nanotehnolos$kih metoda za brzo sekvenciranje DNK

Jedan od najvecih izazova nano-nauke je je razvoj tehnologija za brzo i jeftino sekvenciranje
genetskog materijala, ¢iji razvoj otvara mogucnosti primena koje ¢e revolucionisati naSe
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razumevanje genetskog koda zbog obilja informacija koje ¢e tehnologija obezbediti, kao i biti
izuzetno primenljive u medicini zbog moguénosti jeftine i brze personalizovane DNK analize.

Kandidat se u ovoj oblasti bavi problemom elektronskog transporta na kona¢nim naponima
kroz pojedina¢ne nukleotide kao osnove za sekvenciranje DNK putem merenja transverzalne struje
pri prolasku nukleotidnog lanca kroz nanoporu sa zakaCenim nanozicama i razlikovanja
pojedinacnih nukleotida baziranim na njihovim razli¢itim provodljivostima. Opis nukleotida
pomocu DFT-a daje model mnogoelektronskog sistema pomocu efektivnih talasnih funkcija koje
drasti¢no redukuju velicinu Hamiltonijana sistema i dozvoljavaju da se teorija Landauer-Butikera
primeni na izraCunavanje g izrazene preko transmisije molekula na kome se rasejava elektronska
struja koja protice kroz polu-beskonacne zice sa kojima molekul interaguje. Problem je izazovan i
eksperimentalno, jer, mada je translokacija DNK lanca uspesno eksperimentalno obavljena, merenje
transverzalne struje ili, generalnije, Citanje sekvence nukleotida pri translokaciji ostaje za sada
nereseno, i teorijski, posSto je kvantno-mehanicko tuneliranje glavni elektronski transportni
mehanizam 1 stoga interakcija nukleotida sa elektrodama slaba, §to zahteva reSavanje niza tehnickih
problema u primeni Landauer-Butikerovog formalizma u okviru DFT-a. Dosada$nji progres
kandidat je predstavio na nau¢nom skupu TABIS 2010 posveéenom teorijskim pristupima
bioinformatickim sistemima.

Elektronska struktura poluprovodnika

U ovoj oblasti kandidat se bavio proucavanjem kristalnog Titanijum dioksida TiO,. TiO, ima
znacajnu primenu u razvoju novih jeftinih fotoelektri¢nih materijala i1 jedan od ciljeva kandidatovog
rada u ovoj oblasti je povecanje efikasnosti fotoelektricne konverzije modifikovanjem elektronskog
gepa TiO, u alotropskoj strukturi anataze pod uticajem pritiska i dopiranja prelaznim materijalima i
kiseonikom. Rad se odvija u saradnji sa eksperimentalnom grupom prof. Lasla Fore iz EPHL u
Cirihu. Dosada$nji rezultat te saradnje je rad u kome je kandidat izra¢unao DFT metodom zavisnost
elektronskog gepa 1 atomske strukture nedopirane Anataze pod uticajem hidrostati¢kog pritiska.

Kratak pregled najznaéajnijih radova
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Ukupan broj bodova

JudepeHinjaaHu yciuoB-
Opn npBor n300pa y NpeTXOAHO 3BAkE
u30o0pa y 3Bame..........

Hayunu capagHuk

Buiu Hay4YHH capagHUK

Hayqu CaBC€THHK

noTpedHo je a KaHAuIaT UMa HajMamke XX MmoeHa, Koju
Tpeba na npunanajy cieachum kareropujama:

Heonxonno OctBapeHo

XX=
VYKynHo 16
M10+M20+M31+M32+M33+ 10
M41+M42 >
MI11+M12+M21+M22+ 5
M23+M24 >
VYkynHo 48 107
M10+M20+M31+M32+M33 40 97
M41+M42+M51 >
MI11+M12+M21+M22+
M23+M24+M31+M32+M41+ 28 96
M42 >
VYkynHo 65
M10+M20+M31+M32+M33+ 50
M41+M42+M51 >
MI11+M12+M21+M22+ 35
M23+M24+M31+M32>
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Ukupan broj bodova u poslednjih 10 godina

JudepeHinjaaHu yciuoB- noTpedHo je a KaHAuIaT UMa HajMamke XX MmoeHa, Koju

Opn ipBor M300pa y IPEeTXOIHO 3Bake  Tpeda Jna mpumnaaajy cienchuM kareropujama:

u30o0pa y 3Bame..........

Heonxonno OctBapeHo

Hay4nu capagHuk VYKynHo

MI10+M20+M31+M32+M33+
M41+M42 >

MI11+MI12+M21+M22+
M23+M24 >
Buim Hay4YHH capajHHMK VYKynHO

M10+M20+M31+M32+M33
M41+M42+M51 >

MI11+M12+M21+M22+
M23+M24+M31+M32+M41+
M42 >

Hay4Hu caBeTHUK VYKynHo

MI10+M20+M31+M32+M33+
M41+M42+M51 >

MI11+M12+M21+M22+
M23+M24+M31+M32>

ITPNJ/I03M:
- Konwje 00jaB/beHUX HayUYHUX PasioBa
- MoHorpaduje
- TI03MBHU Ha IUIEHapHO Ipe/jaBambe
- [lOKa3 0 LIMTUPAHOCTH pajioBa
- [WIUIOMa O JJOKTOPATy U pellietke 0 U300py MPeTXOAHO 3Bambe
(3a ©HOCTpaHe AUTIJIOMe TMOAHOCH Ce /10Ka3 0 HOCTpU(UKALUjH)
- [l0Ka3 0 pyKoBOljemy HayuHUM IPOjeKTHUMa, TIOTIPOjeKThMa U 3aZiaLiiMa
- Jl0Ka3 0 MeHTOPCTBY IPU U3paju JOKTOPCKHMX U MaruCTapCcKyx paZioBa
- JlOKasH" KojuMa Ce JJOKyMeHTYjy HaBOZIY U3 OBOT 3axTeBa

XX=

16

10

48

40

28

65

50

35

67,5

60

59
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