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Ïðåãëåä íàó÷íå àêòèâíîñòè äð Íåíàäà Âóêìèðîâè£à

�àä ñâèõ åëåêòðîíñêèõ è îïòîåëåêòðîíñêèõ íàïðàâà çàâèñè îä ïðîöåñà òðàíñïîðòà

íàåëåêòðèñà»à êðîç ìàòåðèjàëå îä êîãà ñó íàïðàâå ñà÷è»åíå. Äà áè äîøëî äî

îòêðè£à è äèçàjíà íîâèõ òèïîâà íàïðàâà, íåîïõîäíî jå ðàçóìåòè ìåõàíèçìå òðàíñïîðòà

íàåëåêòðèñà»à êðîç ìàòåðèjàëå è ðàçâèòè ìåòîäå çà êâàíòèòàòèâíè îïèñ îâèõ ïðîöåñà.

Èñòðàæèâà÷êà èíòåðåñîâà»à êàíäèäàòà îäíîñå ñå íà òåîðèjó è ñèìóëàöèjå åëåêòðîíñêå

ñòðóêòóðå è åëåêòðîíñêîã òðàíñïîðòà ó îðãàíñêèì ïîëóïðîâîäíèì ìàòåðèjàëèìà è

íåîðãàíñêèì íàíîñòðóêòóðàìà. Êàíäèäàò jå çàèíòåðåñîâàí êàêî çà ðàçâîj ìåòîäà çà

îïèñ è ïðîðà÷óí îâèõ îñîáèíà, òàêî è çà »èõîâó ïðèìåíó íà ðàçóìåâà»å ïðîöåñà ó

ðåàëíèì íàïðàâàìà, êàî øòî ñó ëàñåðè, �îòîäåòåêòîðè, ñîëàðíå £åëèjå, òðàíçèñòîðè è

ïîëèìåð - ëèòèjóì jîíñêå áàòåðèjå.

Îðãàíñêè ïîëóïðîâîäíèöè íà áàçè êîíjóãîâàíèõ ïîëèìåðà ñó ìàòåðèjàëè ñà

âåëèêèì ìîãó£íîñòèìà ïðèìåíå ó ñîëàðíèì £åëèjàìà è äðóãèì åëåêòðîíñêèì èëè

îïòîåëåêòðîíñêèì íàïðàâàìà, êàî øòî ñó òðàíçèñòîðè èëè ËÅÄ äèîäå. �ëàâíà

ïðåäíîñò îâèõ ìàòåðèjàëà jå äà ñó ëàêî äîñòóïíè è ìîãó ñå âåîìà jå�òèíî ïðîèçâîäèòè.

Çàòî jå èçóçåòíî âàæíî ðàçóìåòè åëåêòðîíñêè òðàíñïîðò êðîç îâå ìàòåðèjàëå, êàî

è »èõîâå îïòè÷êå îñîáèíå. Èïàê, îâè ìàòåðèjàëè èìàjó âðëî ñëîæåíó ñòðóêòóðó

- ìàòåðèjàëè íà áàçè ïîëèìåðà ñó èëè àìîð�íè èëè ñå ñàñòîjå îä êîìáèíàöèjå

àìîð�íèõ è óðå¢åíèõ äîìåíà, à ìàòåðèjàëè íà áàçè ìàëèõ ìîëåêóëà ìîãó äà áóäó

ó ïîòïóíîñòè êðèñòàëíè, àëè ÷åø£å èìàjó ïîëèêðèñòàëíó ñòðóêòóðó. Íà »èõîâå

åëåêòðîíñêå îñîáèíå ìîãó èñòîâðåìåíî äà óòè÷ó å�åêòè íåóðå¢åíîñòè, jàêå åëåêòðîí-

�îíîí èíòåðàêöèjå, âåçèâà»à åëåêòðîíà è øóï§èíå ó îïòè÷êè ïîáó¢åíîì ìàòåðèjàëó è

å�åêòè íåõîìîãåíîñòè ñòðóêòóðå. Èñòðàæèâà»à êàíäèäàòà ñó óñìåðåíà íà ðàçóìåâà»å

ïîjåäèíà÷íî ñâàêîã îä îâèõ å�åêàòà, øòî îíäà îìîãó£àâà è áî§å ðàçóìåâà»å îñîáèíà

îðãàíñêèõ ïîëóïðîâîäíèêà ó öåëèíè. Êðàòêà àíàëèçà íàjçíà÷àjíèjèõ ðàäîâà îájàâ§åíèõ

îä ïðåòõîäíîã èçáîðà ó çâà»å äàòà jå ó íàñòàâêó.

Å�åêòè åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå íà óðå¢åíå îðãàíñêå

ïîëóïðîâîäíèêå

• N. Vukmirovi�, C. Bruder and V. M. Stojanovi�,

�Eletron-Phonon Coupling in Crystalline Organi Semiondutors: Mirosopi Evi-

dene for Nonpolaroni Charge Carriers,�

Phys. Rev. Lett. 109, 126407 (2012).

• N. Prodanovi�, N. Vukmirovi�, Z. Ikoni�, P. Harrison, and D. Indjin,

�Importane of Polaroni E�ets for Charge Transport in CdSe Quantum Dot Solids,�

J. Phys. Chem. Lett. 5, 1335 (2014).

Ó îâà äâà ðàäà ñó àíàëèçèðàíè å�åêòè åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå ó óðå¢åíèì

ñòðóêòóðàìà, êàî øòî ñó îðãàíñêè êðèñòàëè è íèçîâè ïîëóïðîâîäíè÷êèõ êâàíòíèõ

òà÷àêà. Ó ïðâîì ðàäó ñó ðà÷óíàòè ïàðàìåòðè åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå ó



íà�òàëèíó, jåäíîì îä íàjïîçíàòèjèõ îðãàíñêèõ ïîëóïðîâîäíèêà íà áàçè ìàëèõ

ìîëåêóëà, ñà öè§åì äà ñå îäðåäè äà ëè jå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjà äîâî§íî jàêà äà

äîëàçè äî �îðìèðà»à ïîëàðîíà èëè íå. Ïðîðà÷óí jå âðøåí íà áàçè ïåðòóðáàöèîíå

òåîðèjå �óíêöèîíàëà ãóñòèíå. Äà áè òàêàâ ïðîðà÷óí óîïøòå áèî ìîãó£, ðàçâèjåí

jå è íóìåðè÷êè èìïëåìåíòèðàí ìåòîä çà èíòåðïîëàöèjó ïàðàìåòàðà åëåêòðîí-�îíîí

èíòåðàêöèjå êðîç öåëó Áðèëóåíîâó çîíó êðèñòàëà. Êîðèø£å»åì òîã ìåòîäà jå

ðàçjàø»åíà ïðèðîäà íîñèëàöà íàåëåêòðèñà»à ó îðãàíñêèì êðèñòàëèìà � ïîêàçàíî jå

äà îíè íèñó ïîëàðîíñêîã êàðàêòåðà. Ó äðóãîì ðàäó je íàjïðå ðàçâèjåí ìåòîä çà

ðà÷óíà»å åëåêòðîíñêîã òðàíñïîðòà ó ïåðèîäè÷íîì ñèñòåìó ñà ëîêàëíîì åëåêòðîí-

�îíîí èíòåðàêöèjîì. Òàj ìåòîä jå ïðèìå»åí íà àíàëèçó åëåêòðîíñêîã òðàíñïîðòà

ó òðîäèìåíçèîíàëíèì íèçîâèìà êâàíòíèõ òà÷àêà. Ïîêàçàíî jå äà jå ìåõàíèçàì

åëåêòðîíñêîã òðàíñïîðòà ó îâèì ñèñòåìèìà íà áàçè CdSe êâàíòíèõ òà÷àêà ïðåñêàêà»å

ìàëîã ïîëàðîíà ñà ïîêðåò§èâîø£ó êîjà îïàäà ñà ïîðàñòîì òåìïåðàòóðå. Èàêî ñå

îâàêâà òåìïåðàòóðíà çàâèñíîñò îáè÷íî ñìàòðà èíäèêàöèjîì çîíñêîã òðàíñïîðòà, îâè

ðåçóëòàòè ñó ïîêàçàëè äà ñå èñòè òèï òåìïåðàòóðíå çàâèñíîñòè jàâ§à è ïðè òðàíñïîðòó

ïðåñêàêà»åì ìàëîã ïîëàðîíà.

Å�åêòè ñòàòè÷êå íåóðå¢åíîñòè ó òðàíñïîðòó êðîç îðãàíñêå

ìàòåðèjàëå íà áàçè ïîëèìåðà

• N. Vukmirovi�, C. S. Ponsea Jr., H. N�eme, A. Yartsev and V. S�undstrom,

�Insights into the Charge Carrier Terahertz Mobility in Poly�uorenes from Large-Sale

Atomisti Simulations and Time-Resolved Terahertz Spetrosopy,�

J. Phys. Chem. C 116, 19665 (2012).

• C. S. Ponsea Jr, H. N�eme, N. Vukmirovi�, S. Fuso, E. Wang, M. R. Andersson,

P. Chabera, A. Yartsev and V. S�undstrom,

�Eletron and Hole Contributions to the Terahertz Photoondutivity of a Conjugated

Polymer:Fullerene Blend Identi�ed,�

J. Phys. Chem. Lett. 3, 2242 (2012).

• N. Vukmirovi�,

�A Comparative Study of Eletroni Properties of Disordered Conjugated Polymers�,

Phys. Chem Chem. Phys. 15, 3543 (2013).

• V. Jankovi� and N. Vukmirovi�,

�Nonequilibrium optial ondutivity in materials with loalized eletroni states,�

Phys. Rev. B 90, 224201 (2014).

Íàjïðå jå ðàçâèjåí ìåòîä çà ðà÷óíà»å òðàíñïîðòà íîñèëàöà ïîä äåjñòâîì

âèñîêî�ðåêâåíòíîã (òåðàõåðöíîã) åëåêòðîìàãíåòíîã ïî§à. Ó ïðâîì ðàäó jå ïîêàçàíî

äà jå òàêàâ òðàíñïîðò òåðìàëíî àêòèâèðàí, àëè ñà ìíîãî ìà»îì åíåðãèjîì àêòèâàöèjå

íåãî ó ñëó÷àjó äåjñòâà ñòàòè÷êîã ïî§à. Êîðèø£å»åì òèõ ðåçóëòàòà, ó äðóãîì ðàäó

jå ó ñàðàä»è ñà êîëåãàìà èç Øâåäñêå êîjè âðøå ìåðå»à íà ñìåñàìà ìàòåðèjàëà êîjè

ñå êîðèñòå ó îðãàíñêèì ñîëàðíèì £åëèjàìà èäåíòè�èêîâàíî äà äîìèíàíòàí äîïðèíîñ

îäçèâó ìàòåðèjàëà íà äåjñòâî òåðàõåðöíîã ÅÌ ïî§à ïîòè÷å îä øóï§èíà, à äà åëåêòðîíè

äàjó çíàòíî ìà»è äîïðèíîñ. Ó òðå£åì ðàäó ñó äåòà§íî èñïèòèâàíè óòèöàjè ðàçëè÷èòèõ



å�åêàòà íà òðàíñïîðòíå îñîáèíå îðãàíñêèõ ïîëèìåðà. Èäåíòè�èêîâàíè ñó ãëàâíè

�àêòîðè êîjè óòè÷ó íà åëåêòðîíñêó ãóñòèíó ñòà»à è åëåêòðîíñêè òðàíñïîðò. Ïîêàçàíî

jå äà ïðèñóñòâî àëêàíñêèõ ñïîðåäíèõ ëàíàöà ñìà»ójå å�åêòå ñòàòè÷êå íåóðå¢åíîñòè,

êàî è äà îáëèê ãëàâíîã ëàíöà çíà÷àjíî óòè÷å íà òå å�åêòå. Çàê§ó÷åíî jå è äà íà

åíåðãèjó àêòèâàöèjå çà òðàíñïîðò íîñèëàöà óòè÷å íå ñàìî åëåêòðîíñêà ãóñòèíà ñòà»à,

âå£ è òèïè÷íà ïðåêëàïà»à åëåêòðîíñêèõ ñòà»à óê§ó÷åíèõ ó òðàíñïîðò. Ó ÷åòâðòîì

ðàäó jå èñïèòèâàíà �ðåêâåíòíà çàâèñíîñò åëåêòðè÷íå ïðîâîäíîñòè ó ìàòåðèjàëèìà

ñà ëîêàëèçîâàíèì åëåêòðîíñêèì ñòà»èìà ó íåðàâíîòåæíèì óñëîâèìà. Èçâåäåíà jå

ãåíåðàëèçàöèjà Êóáîîâå �îðìóëå çà îâàêâå ñèñòåìå. Äîáèjåíà �îðìóëà èìà âåîìà

jåäíîñòàâàí ìàòåìàòè÷êè îáëèê è èçðàæàâà íåðàâíîòåæíó ïðîâîäíîñò èñê§ó÷èâî ó

çàâèñíîñòè îä ïîïóëàöèjà ëîêàëèçîâàíèõ ñòà»à, »èõîâèõ ïîëîæàjà è âåðîâàòíî£à

ïðåëàçà èçìå¢ó òèõ ñòà»à.

�ðàíèöå èçìå¢ó äîìåíà óíóòàð îðãàíñêèõ ìàòåðèjàëà

• M. Mladenovi�, N. Vukmirovi�, and I. Stankovi�,

�Eletroni States at Low-Angle Grain Boundaries in Polyrystalline Naphthalene�,

J. Phys. Chem. C 117, 15741 (2013).

• M. Mladenovi� and N. Vukmirovi�,

�Eletroni States at the Interfae between Crystalline and Amorphous Domains in

Conjugated Polymers,�

J. Phys. Chem. C 119, 23329 (2015).

Ó îâèì ðàäîâèìà ñó èñïèòèâàíà åëåêòðîíñêà ñòà»à êîjà ñå jàâ§àjó íà ãðàíèöàìà èçìå¢ó

äîìåíà ó îðãàíñêèì ïîëóïðîâîäíèöèìà. Ó ïðâîì ðàäó ðàçìàòðàíå ñó ãðàíèöå èçìå¢ó

äîìåíà ó êðèñòàëíèì îðãàíñêèì ïîëóïðîâîäíèöèìà. Ïîêàçàíî jå äà ñå ñòà»à óíóòàð

åíåðãåòñêîã ïðîöåïà jàâ§àjó òàìî ãäå ñó äâà ìîëåêóëà ñà ðàçëè÷èòèõ ñòðàíà ãðàíèöå

íà ìà»åì ðàñòîjà»ó íåãî ó èäåàëíîì êðèñòàëó, ïðè ÷åìó ñå åíåðãèjà òèõ ñòà»à ìîæå

äèðåêòíî îäðåäèòè íà îñíîâó ðàñòîjà»à èçìå¢ó ìîëåêóëà. Ó äðóãîì ðàäó àíàëèçèðàíå

ñó ãðàíèöå èçìå¢ó äîìåíà ó ìàòåðèjàëèìà íà áàçè êîíjóãîâàíèõ ïîëèìåðà. �ëàâíè

çàê§ó÷àê jå äà ñå íà ãðàíèöàìà íå jàâ§àjó ñòà»à çàìêå óíóòàð åíåðãåòñêîã ïðîöåïà, à

ðàçëîã çà òî jå øòî jå åëåêòðîíñêà ñïðåãà íà ãðàíèöè óâåê ñëàáèjà íåãî øòî áè áèëà ó

èäåàëíî êðèñòàëíîì ïîëèìåðó.

Óòèöàj òåðìàëíå íåóðå¢åíîñòè íà åëåêòðîíñêà ñòà»à è

åëåêòðîíñêè òðàíñïîðò

• M. Mladenovi� and N. Vukmirovi�,

�E�ets of thermal disorder on the eletroni properties of ordered polymers,�

Phys. Chem. Chem. Phys. 16, 25950 (2014).

• J. Ren, N. Vukmirovi�, and L.-W. Wang,

�Nonadiabati moleular dynamis simulation for arrier transport in a pentathiophene

butyri aid monolayer�,

Phys. Rev. B 87, 205117 (2013).



Íà êîíà÷íîj òåìïåðàòóðè ó îðãàíñêèì ìàòåðèjàëèìà îñöèëàöèjå àòîìà îêî ðàâíîòåæíîã

ïîëîæàjà ñó èçðàæåíå, òàêî äà jå ñòðóêòóðà êîjà ñå äîáèjà êàä ñå çàìðçíó ïîëîæàjè

àòîìà ó íåêîì âðåìåíñêîì òðåíóòêó ó çíà÷àjíîj ìåðè íåóðå¢åíà. Òà ïîjàâà ñå íàçèâà

òåðìàëíà (äèíàìè÷êà) íåóðå¢åíîñò. Ó ïðâîì ðàäó ñó àíàëèçèðàíè å�åêòè äèíàìè÷êå

íåóðå¢åíîñòè íà åëåêòðîíñêå îñîáèíå êðèñòàëíèõ äîìåíà ó ìàòåðèjàëèìà íà áàçè

îðãàíñêèõ ïîëèìåðà. Ïðèòîì jå ïîêàçàíî äà jå íåóðå¢åíîñò ó ãëàâíèì ëàíöèìà

ïîëèìåðà ãëàâíè óçðîê ëîêàëèçàöèjå òàëàñíèõ �óíêöèjà, àëè è äà íåóðå¢åíîñò ó

àëêàíñêèì ñïîðåäíèì ëàíöèìà èìà çíà÷àjàí óòèöàj íà åëåêòðîíñêó ãóñòèíó ñòà»à ó

ìàòåðèjàëó. Ó äðóãîì ðàäó jå ñèìóëèðàí åëåêòðîíñêè òðàíñïîðò ó îðãàíñêîì êðèñòàëó

ïðèñòóïîì ó êîìå ñå êðåòà»å ðåøåòêå òðåòèðà êëàñè÷íîì ìîëåêóëàðíîì äèíàìèêîì,

äîê ñå êðåòà»å åëåêòðîíà òðåòèðà âðåìåíñêè çàâèñíîì Øðåäèíãåðîâîì jåäíà÷èíîì. Ó

îêâèðó îâîã ïðèñòóïà çàê§ó÷åíî jå äà äî ïðåëàñêà åëåêòðîíà ñà jåäíîã àäèjàáàòñêîã

ñòà»à íà äðóãî äîëàçè ïðè èçjåäíà÷àâà»ó åíåðãèjà îâà äâà ñòà»à.

Ïðåãëåäíè ðàä èç åëåêòðîíñêèõ ïðîöåñà ó îðãàíñêèì

ïîëóïðîâîäíèöèìà

• M. Mladenovi� and N. Vukmirovi�,

�Charge Carrier Loalization and Transport in Organi Semiondutors: Insights from

Atomisti Multisale Simulations,�

Adv. Funt. Mater 25, 1915 (2015).

Íàïèñàí jå ïðåãëåäíè ðàä î ïðèìåíè àòîìèñòè÷êèõ ñèìóëàöèjà çà ðàçóìåâà»å

åëåêòðîíñêîã òðàíñïîðòà ó îðãàíñêèì ïîëóïðîâîäíèöèìà áàçèðàí ó íàjâå£îj ìåðè íà

ðåçóëòàòèìà èñòðàæèâà»à êàíäèäàòà.

Ìîäåëîâà»å ïîëèìåð-ëèòèjóì jîíñêèõ áàòåðèjà

• M. Wu, X. Xiao, N. Vukmirovi�, S. Xun, P. K. Das, X. Song, P. Olalde-Velaso, D.

Wang, A. Z. Weber, L.-W. Wang, V. S. Battaglia, W. Yang and G. Liu,

�Toward an Ideal Polymer Binder Design for High-Capaity Battery Anodes�,

J. Am. Chem. So. 135, 12048 (2013).

• G. Liu, S. Xun,N. Vukmirovi�, X. Song, P. Olalde-Velaso, H. Zheng, V. S. Battaglia,

L.-W. Wang and W. Yang,

�Polymers with Tailored Eletroni Struture for High Capaity Lithium Battery Ele-

trodes�,

Adv. Mater. 23, 4679 (2011).

Ó îâèì ðàäîâèìà, ó ñàðàä»è ñà êîëåãàìà èç ÑÀÄ, ìîäåëîâàíà jå åëåêòðîíñêà ñòðóêòóðà

ïîëèìåðà êîjè ñå ïðèìå»ójó ó ëèòèjóìñêèì áàòåðèjàìà è âåçèâà»å àòîìà ëèòèjóìà

çà ïîëèìåð, øòî jå îìîãó£èëî áî§å ðàçóìåâà»å ïðîöåñà ó »èìà è ðàçâîj áàòåðèjà ñà

ïîáî§øàíèì êàðàêòåðèñòèêàìà.
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Êàòåãîðèjà M áîäîâà ïî ðàäó Áðîj ðàäîâà Óêóïíî M áîäîâà

M13 6 2 12

M21 8 20 160

M23 3 2 6

M32 1.5 5 7.5

M34 0.5 24 12

M62 1 1 1

ÓÊÓÏÍÎ 198.5

Ïîðå¢å»å ñà ìèíèìàëíèì êâàíòèòàòèâíèì óñëîâèìà çà èçáîð ó çâà»å íàó÷íè ñàâåòíèê

Ì êàòåãîðèjå Óñëîâ Îñòâàðåíè ðåçóëòàò

Óêóïíî 65 198.5

M10+M20+M31+M32+M33+M41+M42+M51 50 185.5

M11+M12+M21+M22+M23+M24+M31+M32 35 173.5



3AKJbYQAK 

I1MajynH y BH,n:y H3Y3eTHO BHCOKY Bpe,n:HOCT H OpHrHHaJIHOCT HayqmrX pa.n:OBa ,n:p 

HeHa,n:a BYKMHpOBHna, KaO H IberOBO 3HaqajHo HCKYCTBO y opraHH3au,HjH HayqHOr pa,n:a 

H MeljYHapo,n:Hoj capa,n:IbH, H H3pa)KeH ,n:onpHHOC H HCKYCTBO Y ne,n:arOWKOM pa,n:y, 

MHW.JbeIba CMO ,n:a je KaH,n:H,n:aT ,n:OCTHrao BeOMa BHCOKY HCTpa)KHBaqKY 3peJIOCT H 

HaYYHY KOMneTeHTHOCT. Ha OCHOBY no,n:aTaKa H3 I13BewTaja BH,n:H ce ,n:a je OH 

BHweCTpYKO 3a,n:OBO.JbHO CBe KBaHTHTaTHBHe H KBaJIHTaTHBHe YCJIOBe 3a H360p Y 3BaIbe 

HaYYHH caBeTHHK KOjH cy nponHcaHM npaBMJIHMKOM MMHMCTapCTBa npOCBeTe, HaYKe M 

TeXHOJIOWKOr pa3Boja Peny6JIHKe Cp6Mje. 

360r TOm HaM je H3Y3eTHO 3a,lJ,OBOJhCTBO ,lJ,a npe,lJ,JIO~HMO HaYllHOM Beliy 

HHCTHTYTa 3a 4>H3HKY ,lJ,a ,lJ,OHeCe O,lJ,JIyKy 0 npHXBaTalbY "pe,lJ,JIora 3a H360p ,lJ,p 

HeHa,lJ,a ByKMHpoBHlia y 3Balbe HayllHH caBeTHHK. 

Y Beorpa,n:y, 13. HOBeM6pa 2015. ro,n:MHe 

llJIaHoBH KOMHcHje: 

,n:p AJIeKcaH,n:ap BeJIH 

HaYYHM caBeTHHK 

I1HCTHTYT 3a CPH3HKY Beorpa,n: 

~;;:::ixf~;~} 
npocpecop eMepHTyc 

YHHBep3MTeT y Beorpa,n:y - EJIeKTpOTeXHHqKM cpaKYJITeT 




