HAYYHOM BERY
NHCTUTYTA 3A ®PU3BUKY Y BEOI'PALLY

Ha cemqnunin Hayunor Beha Muctutyra 3a ¢msuky y beorpamy, oapskanoj 19. 09. 2017.
roauHe, UMEHOBaHW cMO 3a wiaHoBe Komucuje 3a m36op ap Musoma JIpaxkuha y 3Bame
Hay4yHU capaaHuK. HakoH yBuaa y nocraBibeHu marepujai, Hayunom Behy nogHocumo cnenehu

MN3BELITAJ
1. CtpyuHo-6uorpadcku mogamu

Munom [paxuh pohen je 06.07.1978. rogune y 3emyHy. OcHOoBHY mikoily U ['mMmHa3ujy
3aBpmmo je y 3emyHy. @usnuku daxynrer y beorpany ymucao je mkoncke 1997/1998. ronune.
Junnomcku paa Ha Ttemy ,Jllpadujancka kBaHTHa XojoBa CTama™ MOJ MEHTOPCTBOM Jp
Mwmne MunoBanoBuh onopanno je 2008. rogmne ca omeHoMm 10 W cTekao 3Bame:
aumioMupann  ¢pusznyap. Pusnuku  (pakynaTeT je 3aBpIIMO ca IMPOCEYHOM oOLeHOM 9,42.
Jloktopcke cryamje Ha @Duzmukom Qaxyiarery Ha cmepy ,,Pu3nka KOHIEH30BAaHOT CTamba
Mmatepuje’, ynucao je mkosicke 2008/2009. ronune. Y nepuoay 2009-2010. Munow [dpaxuh je
je Omo crumeHaucTa MHUHHCTApCTBA MPOCBETE, HAYKEe M TEXHOJOMIKOT pa3Boja. On jaHyapa
2011. rongune 3anociueH je 'y Ha MHcTuTyTy 3a Qusuky y beorpaay Ha npojekty MunucrapcTsa
MIPOCBETE, HAYKE W TEXHOJOMIKOT pa3Boja y OOJIACTH OCHOBHHX HCTpaKHBama ,,EIEKTpOHCKE,
TPaHCIOPTHE M ONTHYKE ocoOuHe HaHodaszHux Matepujana“ (Op. OM171033) mon
pyxoBoactBoM ap Pagomupa XKukuha.

Tokom cBor uctpaxxuadukor paga Mutom J[pakuh uma ny0aMKoBaH jeaH paj y BpXYHCKOM
MehyHapoaHoM yaconucy M21, y ucrakuyrom mehynaponnom yaconucy M22, kao U 1o jeTHO
caoniuTeme ca MehyHapoaHOr cKkyma mraMmnaHo y nenuHu M33, ca melhyHaponHor ckyma
HITaMITaHOT y u3Boay M34 u ca cKyIia HallMOHAJIHOT 3Ha4aja MITaMIIaHoT y neauHu M63.

JlokTopcKy aucepTalujy MoJ| Ha3UBOM ,, Teoprja eIeKTPOHCKOI TPaHCIOpTa Kpo3 KBAaHTHE
Tayke U MoJekyne“, onxdpanuo je 12. jyma 2017. rogune Ha PuznykoMm QakyITeTy
VYHusep3urera y beorpany.

2. AHaJIM3a HayYHe aKTHBHOCTH

Ob6nact ucrpaxuBamba Munoma /[lpaxuha je ¢(u3uke KOHIEH30BAHOI CTama, a MOCEOHO
00JIaCT KBAaHTHOT €JIEKTPOHCKOT TPAHCIIOPTa KPO3 HAHOCTPYKTYPE M MOJIEKYJIe/KBaHTHE Tauke. Y
pany KOpUCTH METOJE aHATUTHYKOT U HyMEPUYKOT OMKCa KBAHTHOI TPAHCIOPTa KPO3 MOJIEKYII
KOJU je mocTaBJbeH u3Mel)y N1Be MpoBojaHE enekTpojne, kopucrehu Qopmanuzam ['puHOBHX
¢ynkuuja nepuHrcanux Ha KenauieBoj KOHTypU Kao U Teopujy GpyHkumoHana rycrune (DFT-
density functional theory). Teopujcke TexHHUKE KOje KaHAMAAT KOPUCTH Yy CBOM pajay, JH€0 Cy
¢dopmanu3Ma Koju KOju c€ KOPUCTH IPU ONKUCY AMHAMUKE MHOTOYECTUYHHMX KBAHTHUX CHUCTEMA.
Konrypan (Knenumes gopmanuzam) 06e30ehyje na ce mepTypOaTHBHE TEXHUKE, pa3BHjE€HE 3a
ClIy4aj paBHOTEXHUX CHCTEMa, YCIEITHO MPUMEHE U Ha HEPABHOTEXKHE.

Tema nocananimer UCTpaKMBaWka je UCIIUTUBAKE YTUIAja BPEMEHCKH IIPOMEHJBUBOT HAallOHA
MaJie aMIUIUTY/I€ Ha TPaHCIOPTHE OCOOMHE NMPOU3BOJFHOT MOJIEKYJa KOjH je TIOCTaBJbeH u3Mely
nBe 100po mpoBoaHe enekTpoe. [loctynak koju ce yBoau jecte na ce mo3natu u euxacau DFT



METOAM KOPHCTE 32 padyHamhe BPEMEHCKH XOMOTeHUX [ puHOBUX (yHKIMja Kao U CTallMOHAPHOT
MOTEHIMjajla Y MOJIEKYILY.

2.1 Pa3Boj Teopuje BpeMeHCKH 3aBHCHE CTPYje MaJie anjiuTy/ae y JJHHeapHoj XapTpu-
®oxoBoj anpokcumanuju y popmaausmy I'punosux ¢pynkuuja y cnpesu ca DFT-om y
OPTOrOHAJIHOJ penpe3eHTaAluju

[lutame oBOr pasa ce OJHOCHIO Ha Jo0OWjame HM3pa3a 3a CTAMOHApHY M BPEMEHCKH
3aMBHCHY KOMITOHEHTY CTpYje KOja NMPOTHYE KPO3 KBAHTHY TaukKy IMocTaBjbeHy m3mely mobOpo
NPOBOAHUX HaHO-enekTpoda. To je ypaheHo kpo3 onpehuBame TMHAMHYKHX KOpEKIHja
BPEMEHCKM XOMOTeHHMX ['pHMHOBUX (yHKIMja W CTAllMOHAPHOT TMOTEHIMjajla MOJEKylIa )
Xapmpu-®Pokosoj anpoxkcumayuju y opmocoHainom 6asucy JIMHaAMUYKH TOTEHIUjajl, Kpo3
caMmoycarjiaieHy neMy, AMIUTMLIUTHO 3aBUCH OJ1 CIIOJbAIIIbHUX TOTEHIIN]ala KOjU MPEICTaBIbajy
eKIEPUMEHTAITHO KOHTPOJIMCAHy BEIMUUHY. Y pauyHaBambeM IMHAMHYKOT IMOTEHIIM]jala KBAaHTHE
Ta4yKe Kao OATOBOpAa Ha BPEMEHCKH 3aBHCHY MOOyay NMPUMEHEHY Ha €JIEeKTpoJe, JJ00ujeH je
u3pa3 3a CTPyjy KOjH 3aBHCH CaMO O pPasjMKe IOTEHIHMjajla, YHUME je 3aJ0BOJbEH YCIIOB Tejll
uHBapujaHTHOCTH. llpm TOMe je ypauyHar u edekaT CTpyje MoMepama YUME je PelIeH H
npobiem naptunyje ctpyje. IlokazaHo je na jenuHo y ciiydajy JIMHeapHe KOpeKIrje AMHAMUYKA
@DOKOB 4IaH HE YHOCH JIOJIaTHY TPEIIKY ycJell CaMOMHTEpaKIije, MHUMO OHE KOjy MpaKTHYHA
ynorpeba DFT-a mpousBoau. YBeaeHa je caoycarjaiieHa cxema KojoM ce TMHAMUYKE KOPEKIIHje
no6ujajy y GyHKIHjHA BPEMEHCKH XOMOTeHHUX | pHHOBUX (YHKIIMja, CTAllMOHAPHOT MOTEHIIMjaa
Y BPEMEHCKH 3aBUCHHX MOTEHIIMjaJIa Y eJIeKTpoaama.

300r ypauyHaBama JWHAMHYKE M3MEHCKE MHTEpaKIMje TeopHja je mo0ap KaHAWIAT 3a OIHC
BPEMEHCKH 3aBUCHOT TPAaHCIOpPTa y ciIydajy ciade crpere usMel)y Monekyna u enexrpona, rae
single charge egextu, monyr Kynonose 61okaze, nonase 10 u3paxaja.

e M. S. Drazié¢ , Viktor Z. Cerovski, and Radomir Ziki¢, Non-equilibrium linear-response
transport through quantum dot beyond time homogeneity at Hartree—Fock level, Physica
Status Solidi B 251 (2014) 1438-1450.

2.2 Pa3Boj Teopuje BpeMeHCKH 3aBHCHE CTPYyje MaJjle aMILINTY/le y JIMHeapHoj XapTpujeBoj
anpoxkcumanuju y popmaausmy I'punosux ¢pynkuuja y cnpesu ca DFT-om y
HEOPTOTrOHAJIHOj penpe3eHTaAluju

OBaj pan ce onHocu Ha mpoOneM oxapehuBama H3pa3a 3a AMHAMHUUYKY CTpPYyjy Koja je y
JIMHEApHO] BE3W ca MOTEHIMjalMa MPUMEHEHUM Ha eNEeKTpoje M3Mel)y Kojux je MmocTaBJbeHa
KBaHTHa Tayka. [IpuToM je TMHAMMUYKK OJrOBOp KBaHTHE TayKe camoycarjamieHo oapehusan y
Xapmpujesoj anpoxcumayuju (RPA) y neopmozonannom 6asucy. DFT xonoBH, KOju Cy H3BOPHO
HamnpaB/b€HU 3a padyyHame jeIHOCMEpPHE CTpyje, Kopucre Oa3uc 100po JIOKAJIM30BAHUX
HEOPTOTOHATHUX opOuTana. Hymepuuke WMIJIEeMEHTaIMje BPEMEHCKH 3aBHCHOT TPAHCIIOPTA,
OIKCaHoTr OMII0 y3 mMoMoh BpeMEHCKH 3aBHCHE Teopuje PYHKIMOHANA TYCTHHE WIN KOpUIIhemheM
I'punoBUX (QyHKIMja y peaqTHOM BpeMeHCKOM JoMmeHy (mpomnaranuja Kananod-bajmMoBux
JeIHaYMHA), OCIamkajy Ce Ha OPTOrOHAJIM3AIMOHE cXeMe. 3aTo je n3beraBame OpTOroHaIu3aIuje
U paja TUPEKTHO Yy HEOpPTOroHaJHOM Oa3ucy W OMO jelaH oJ LHMJbeBa MCTPaXMBAUKOI paja
KaH/1/1aTa.



Hckopumihena je BytukepoBa cxema pa3Boja JUHAMHUYKOT MOTEHIMjala KBAHTHE TayKe II0
CTOJhAIIIbUM TOTEHIIMjaIiMa TIPUMEHCHUM Ha enektpoje. Ilokazano je na je onpehuBame
Koe(pHIMjHUjeHTa Y TOM Pa3BOjy, T3B. byTHKEpOBUX KapaKTEPUCTUYHUX MOTECHIIMjala, TOBOJFHO
ma O6m ce y3 momoh DFT-a wm3pauynane auHamuuke kopekiuje ['puHOBHX (QyHKIHja H
COIICTBEHUX CHEPrHja HEONMXOJHHMX 3a JoOWjame AMHAMHYKE CTpyje. VI3BenmeH je m3pas 3a
TUHAMUYKY CTpPYyjy I0OWjeHy y penpe3eHTalrju HEOPTOTOHATHUX JeTHOYSCTHYHHX J00pO
JIOKAJIM30BaHUX OpOWTala, KOjU Cy KOPHUTOBaHM HOBUM YIAHOBHMAa KOJUX Y OpPTOTOHAIHOM
onucy Huje O6wio. Takohe, moka3aHO je Ja je HEOXOIHO ypadyHaTH MPOjEeKIHje AMHAMUIKOT
OJIrOBOpa Ha oOyact crmoja u3Mel)y KBaHTHE Tauke W eleKkTpoja. be3 ypauyHaTHX mpojexiuja
I'ejll HHBAPHjaHTHOCT CTpyje Ou Ouiia HapylieHa. AHATUTHYKHA U HYMEPUUYKH j€ IEMOHCTPUPAHO
na 3a BpenHocTd Manux ¢pekBeHnuja U 'y DC nuMuTy Hecraje edexaT HOBHX WIAaHOBA KOje
HEOPTOTOHAJTHOCT YBOJH, ald C€ JUHAMHUYKA KOHAYKTaHCa CHCTEMa Jpyradydje IOHAIla Y
OPTOTOHAJTHOM M HEOPTOTOHAITHOM ONHCY KaKo ()pEKBEHIIM]ja TIOYHHE /1a PacTe.

Panehu y neoproronainom 0asucy n0o0ujeH je u3pa3 3a JUHAMHUYKY CTPY]y KOJU AUPEKTHO
MOJKE J1a KOPUCTH pe3yiTare koje aaje cranuoHapHa (DFT) tpancroptHa teopuja, Oyayhu na je
n30erHyTO KOpHUIINeHme OpTOrOHAIM3alMOHMX cxemMa. OBO YWHHM pa3BUjEeHY TEOPH]Y
KOMjyTallMOHO TMOTOJOJHHjOM Yy OAHOCY Ha moctojehe Teopuje BpPEeMEHCKH 3aBUCHOT
TpaHCIOPTa KPO3 HAHOCTPYKTYPE.

e M. S. Drazi¢, Viktor Z. Cerovski, Radomir Zikic, Theory of time-dependent
nonequilibrium transport through a single molecule in a nonorthogonal basis set,
International Journal of Quantum Chemistry 117 (2017) 57-73.

Baxeme pa3BUjeHMX TeopHja je OrpaHWYCHO Ha (PEKBEHIMjEe BPEMEHCKH 3aBHCHUX
MOTEHIIMjajla K0je Mopajy OUTH Mame O]l Iula3MeHe (pEeKBEHLMje MeTaja Of KOT je eNeKTpoja
HauumeHa (3a 1o0pe MeTane cy miasMene gppexksennuje oko 2-2.5PHz), na je nmporemena ropmwa
rpaHuna npumensbuBoctu teopuja oko 1200THz (250nm). Jlomwa rpaHuiia NpuMEHJbUBOCTH je€
onpehena nuHeapHoihy Teopuje U 3a1ata je HejeaHakouhy ev/hv<l (3a aMIUIMTYAy HaloHa OJ1
oko 0,1mV, noma rpanuna je oko 20GHz).

3. EleMeHTH 32 KBAHTUTATHBHY aHAJIM3Y Paja KaHIUIaTa

OctBapenu M-60/10BM 10 KaTeropujama:

Kareropuja M 0GonioBa o pany bpoj panosa VYxynHo M 6o10Ba
M21 8 1 8
M22 5 1 5
M33 1 1 1
M34 0,5 1 0,5
M63 1 1 1
M70 6 1 6




[Topehewe ca MUHMMaATHUM KBAaHTUTATUBHUM YCJIOBUMa 3a M300p y 3Bambe HAYYHM Capa/HUK:

Munumanan 6poj M GozoBa OcTBapeHo
YKymnHO 16 215
M10+M20+M31+M32+M33+M41+M42 10 14
M11+M12+M21+M22+M23 6 13

4. EneMeHTH 32 KBAJMTATHBHY AHAJM3Y pPaja KaHIUAaTa
4.1 Opranu3anmja Hay4YHOr paja

Kangunat je yuecTBoBao/ydecTByje y MpPOjeKTUMa OCHOBHUX HCTpa)KMBamkba MMHHUCTapCTBa
IIPOCBETE, HAYKE M TEXHOJIOIIKOT pa3Boja Pemybmnuke CpOuje:
e JluHammKa aTOMCKHX, MOJIEKYJCKUX U Me30cKomckux cucrema OM141029
e EnexTpoHCKe, TpaHCIOPTHE M oNTHYKe 0coOnHe HaHO(ha3Hux Matepujama O1171033

4.2 KpaiuTeT Hay4YHUX pe3yJarara

Hay4nu HMBO ¥ 3HAa4aj pe3yJTara

TokoM cBOr HcTpakuBadkor paga Mwtomr Jpaxuh uma myOauMKoBaH jelaH paj y BpXyHCKOM
MehyHapoaHoM yaconucy M21 u y ucraknyrom mehynaponnom waconucy M22. Kannuaar uma
U TI0 jeJJHO CAoIIITeHe ca MehyHapoIHOT CKyma mrTamMnano y uenuau M33, ycMeHo m3iarame
ca Mel)yHapoTHOT CKyTia KOje je ITaMIaHo y u3soay M34 u caonireme ca cKyna HalluOHaIHOT
3Ha4aja mrTaMnano y nenuHun Me63.

IMapameTpu KBaJUTETa Yacomuca
V kareropuju M21 kanaunat je 00jaBuoO:
1 pan y wacomnucy International Journal of Quantum Chemistry (Md=2,920).
V kareropuju M22 kanauaat je 00jaBuo:
1 pan y waconucy Physica Status Solidi B (Md=1,605).
Ykynad umnakt ¢akTop pajaoBa KaHAuIaTa y yaconucuma kateropuje M21 u M22 je 4,525.

4.3 Hopmupame 0poja KOayTOPCKHX PaJ0Ba:

PagoBu kanaupaata cy teopujcku. Kako pagoBu mmajy mo 3 koayTopa, CBaku paj ce pauyHa
ca IYHOM TEXHHOM.

4.4 KoHkpeTaH Hay4YHH JONPHHOC KAHAWAATA Y peaJu3ulUju pe3yJiTaTa y HAyYHUM
LEeHTPUMA Yy 3¢M/bH U HHOCTPAHCTBY

Munom Jlpaxuh je cBoje UCTpakMBayKe aKTUBHOCTU peann3oBao y MHCTUTYTY 3a QU3UKY Y
beorpany. IlocebHO ucTHMYeMO na je y paaoBUMa KOju cy oOjaBibeHH y MehyHapomHuUM
4acomucuma, a KOju UMajy 1o Tpu koaytopa, Muom [paxuh npBu ayTtop.

Kanaunar je mokazao camocTaHOCT y pany Oyayhu ma je ypaauo cBe mpopadyHe, T100H0 U
MHTEPIPETHPAO pe3yiTaTe, HaAMUcao pagoBe U OMO y KOMYHUKAIMjU ca ypeOHUIMMa U
peleH3eHTMA.



MUIINJBEILE U ITPEJLJIOT

Mmajyhv y Buty nocajauimbsy paa u pesynrare ap Munoma Jlpaxuha cmarpamo j1a KaHauaat
ucnymasa yciaose [IpaBHIHHKA O TOCTYNKY, HA4YMHY BPEAHOBama M KBAHTHUTATHBHOM
MCKA3MBAIKY HAYYHOMCTPAKMBAYKWX pe3y/Tara MCTpakuBaya, MuHMCTApCTBA NPOCBETE, HayKe
¥ TeXHOJIoWKOr pa3soja Peny6inke Cpbuje 3a u3bop y 3Bame HaAy4YHH capaHuk u

IMPEJJIAZKEMO

na Hayuno sehe UucrutyTa 3a Qusuky y beorpaay noapxu uszbop ap Muioura /Ipaxuha y
spaibe HAYYHU CAPAJ/IHUK. :

VY beorpany,

20. 09. 2017. rogune p‘{naﬂoaﬂ Komuguje: S/
fé—? agoMupZKuku

Hayunu caBeTHHK
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Hayunu caBeTHMK

Huctutyr 3a duzuxy, beorpan
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ap Jejan TumoTujeuh
Hay4Hu caBeTHUK
UncturyT 3a pusuky, beorpan
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Buium HayuHH capajiHHK
HucturyT 3a Qusuky, beorp
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Jouenr
®usnukn pakynrer, YHusepsuter y beorpany




