HAYYHOM BERY
UHCTUTYTA 3A ®U3UKY
BEOT'PAJ

Hpe)lMeT: Moa6a 3a MOKPETalL€ MOCTYIIKA 32 CTHHALE 3Balba HAYYHU CapaJlHUK

Hayunowm Behy MucturyTta 3a pusuky y beorpaay ynyhyjem mon0y 1a mokpere Moj u300p y
3Baib¢ HAYYHH CAPAHHK, ay CKIay ca [I[paBHIIHMKOM O MOCTYIIKY, HAYMHY BPEIHOBabA U
KBAHTUTAaTUBHOM HMCKa3WBalhby HAYYHOUCTPAXKUBAYKUX PE3YyJITaTa UCTPAKHMBAa4a, MI/IHI/ICTapCTBa
MPOCBETE, HAYKE U TEXHOJIOUIKOT Pa3Boja.

JlocTaBspaM:

1. Munsseme pyKoBOJHOIa IPOjeKTa ca MPAJI0roM WiaHOBa KOMHCH]jE 3a H300p Y 3Bame
2. buorpadcke nogarke

3. I[Iperyien Hay4YHE aKTUBHOCTH

4. EnemenTe 3a KBAIUTATHBHY U KBAHTUTATHBHY OIICHY HayYHOT JIOTIPUHOCA

5. Cnucak u ¢potokonuje 00jaBJbeHUX pajoBa

6.YBepeme 0 010pameH0j TOKTOPCKOj AUCEPTAIHjH

VY beorpany,
14. 09. 2017. rogune C momroBameM,

1p Munomr [Ipaxuh



HAYYHOM BERY
UHCTUTYTA 3A ®U3UKY
BEOT'PAJ

IIpenmer: Munbeme pyKkoBoauona npojexkra o usoopy ap Muioma /[paxuha y 3Bame
HAYYHH CAPAJHUK

Hp Muomn [lpaxkuh je 3anocnen y Jlaboparopuju 3a Mme3ockorcky puszuky MHcTHTYTA 32
¢u3uky y beorpany u aHra)xoBas je Ha MPOjeKTy OCHOBHUX ucTpaxuBama (ON171033)
,,EIIEKTPOHCKE, TPaHCIIOPTHE M ONITUYKE OCOOMHE HaHO(a3HUX Marepujaia‘, MHUHUCTapCTBA
MIPOCBETE, HAYKE U TEXHOJIOMIKOT pa3Boja. bynyhu na ucnymaBa cBe yCIoBe KOjU Cy
npensuhenn [IpaBUITHUKOM O TIOCTYIIKY, HAUWHY BPEIHOBAaKka M KBAHTUTATHBHOM HCKa3UBamby
HAYYHOUCTPAKMBAUYKHUX PE3yJITaTa UCTPAKWBaya, cariacaH caM ca IOKpETameM IOCTYIKa 3a
n36op np Mwitoma J[paxxuha y 3Bame HaydHU capaJHUK.

3a cactraB Komucuje 3a u360p y 3Bame NpeaaxeM:
1. np Pamomup XKuxuh, Hayunu caBeTHuk, MHCTHTYT 32 (hnsuky, beorpan
2. np Papom I'ajuh, Hayunu caBetHuk, UHCTUTYT 32 dusuky, beorpan
3. np Hejan TumorujeBuh, Hayunu caBeTHUK, MHCTUTYT 32 Pusuky, beorpan
4. np Mapko CnaceHoBuh, BUIIIM HayYHH capagHUK, IHCTUTYT 3a QU3HKY,

beorpan
5. 1p boxxunap Huxomnuh, nouent, ®usnuku pakynrer y beorpany

VY beorpany, PyxoBoaunan mpojexra ON171033
14. 09. 2017. rogune

np Pagomup Kukuh,
Hayunu caBeTHUK,
WuctutyT 3a dpusuky, beorpan



CTPYYHA BUOTPA®UIA

Munom [paxuh pohen je 06.07.1978. rogune y 3emyny. OcHOBHY mikony U [ umHazujy
3aBpmmo je y 3eMyHy. @usnuku ¢akynrer y beorpany ynucao je mkoncke 1997/1998. rogune.
Jumnomcku pax Ha temy ,Jlldpadujancka kBanTHa XoioBa CTama™ MOJ MEHTOPCTBOM Jp
Mununie MunoBanoBuh onopanno je 2008. rommne ca omneHoM 10 M crekao 3Bame:
mumioMupann  ¢pusznyap. Ousmuku (pakynreT je 3aBpIIMO ca TPOCEYHOM oOueHoMm 9,42.
Jokropcke cryauje Ha Dusnukom Qakynrery Ha cmepy ,,PU3MKa KOHJEH30BAHOI CTamba
Mmatepuje’, ynucao je mkoicke 2008/2009. rogune. Y nepuoay 2009-2010. Mwuom [dpaxuh je
Kao cTuneHaucta MuHHcTapcTBa MPOCBETE, HAYKE M TEXHOJIOIIKOI pa3Boja OMO aHra)KOBaH Ha
IPOjEeKTy y OOJacCTH OCHOBHHMX HCTpaXWBama ,JlMHAMHKA aTOMCKHX, MOJICKYJICKHUX H
Me3ockorckux cuctema® (op. OM141029) mox pykoBoactBoMm np Tacka I'pozmanoBa. Op
janyapa 2011. rogune 3amocieH je y Ha MHctuTyry 3a ¢Qusuky y beorpamy Ha mpojexty
MuHucTapcTBa MPOCBETE, HAYKE U TEXHOJOLIKOI pa3Boja y 00JIACTHM OCHOBHHMX HCTPaXKHBamba
,,EJIGKTPOHCKE, TPAHCIIOPTHE M ONTHYKEe ocoOmHe HaHodaszHux marepujaia“ (6p. OM171033)
1oJ1 pykoBojctBoM Ap Panomupa Kukuha.

TokoM cBOr HCTpakuBadkor paga Mwmom Jlpaxkwh mma myOJMKOBaH TO jedaH paj y
BpXyHCKOM MelyHapoaHoM daconucy M21 y ucraknyrom melyyHapoaHom yaconucy M22, kao
Y TIO JeTHO caomIuTeme ca MehyHapomHor ckyna mrammnano y nenuau M33, ca melyyHapomaHOT
CKyIa mTamMmnaHor y u3soay M34 u ca ckyrma HallmoHAJIHOT 3Hayaja mramMnaHor y nenuaa M63.

JloKkTOpCcKy AmcepTanujy 1oJ Ha3UBOM ,,Teoprja eIeKTPOHCKOT TPAaHCIOPTa KPO3 KBAHTHE
Tayke U MoJekyne“, onxdpanuo je 12. jyma 2017. rogune nHa Pusznukom QakynTeTy
Yuusepsurera y beorpany.

HNPEI'JIEJ HAYYHE AKTUBHOCTH

I'maBHa obnact ucrpaxuBama Munomma JIpaxuha je odmact pusnke KOHACH30BaHOT CTamka, a
0ceOHO 00JIaCT KBAaHTHOT €JIEKTPOHCKOT TPAHCIIOPTa KPO3 HAHOCTPYKTYPE U MOJIEKYJie/KBaHTHE
Tayke. Y paay ce ocliama Ha METOJe aHAIMTHYKOT ¥ HyMEPHUYKOT OINMCca KBAHTHOT TPAHCIIOPTa
KpO3 MOJIEKYJI KOJU je MOCTaBJbeH M3Mel)y J1Be MpoBOJHE eNeKTpone, kopucrehu Qopmanuzam
I'punoBux ¢yHkiuja nedpunucanux Ha Kemaumosoj (Jleonnn Bennamrnosua Kemapimn, Leonid
Veniaminovich Keldysh)  kontypu kao u Teopujy ¢ynkuuonana rycrune (DFT-density
functional theory).

MunujaTypu3almja KOHBEHLIMOHAJIHE MOJYNPOBOJHUYKE EJIEKTPOHUKE M  CIOCOOHOCT
MaHHUITyJIaIje M0jeIMHAYHUM MOJIEKYJIMMa Kao W HaHOXWIlaMa M KOHCTPYKIHja U KOHTpPOJIA
eJIEKTPOHCKUX ypehaja Oa3upaHMX Ha TakBUM CHCTEMHMa IpEJACTaB/ba AKTHBHO TOJbE
n3ydaBama KoOje je MYJITHIUCHUIUIMHAPHOT KapakTepa. IlojaBa W pa3BOj E€KIEPUMEHTATHUX
texHuka nonyt STM-a (STM-scanning tunneling microscope), HaHOIUTOrPaCKUX MOCTYIAKa,
break junctions, ka0 W CHHTETH3alMja MPOBOJHUX HAHOXKHIIA JAI0 j€ 3aMaxa WHTECH3MBHOM
TEOPHjCKOM H3yuyaBamy oOjactu. [loHamame M OATrOBOpP MOJIEKYJa IOCTaBJbEHOI H3Mely
METAJIHUX €JEeKTPOJa, Tj. HAHOXKMUIA, (Hajuenihe 3/1aTHUX, YTJb€HUYHUX WM aTyMUHHU]YMCKUX )
Ha TPUMEHEH KOHCTAHTHU  W/WIM BPEMEHCKHM NPOMEHJbUBM HANOH je 3HA4ajHO M ca
TEXHOJIOIIKOT M ca TEOpPHJCKOI acmekTa. JaumHa cTpyje, KapakTepucTU4Ha 3a ofpeheHu Tum
MoJIeKyJia, OM MOrIJIa Jia MpejcTaBjba CBOJEBPCHU ,,0oTHcak™, ynme 6u ce JIHK cexBenmupame
MOTJIO CBECTH Ha Op3 ¥ jedTHH mocTymnak. HaHOCKOTICKe TUMEH3Hje N3y9aBaHOT CHCTEMa YWHE



KJIaCHYaH ONKMC HETOBUX IPOBOJHUX OCOOMHA HEAJCKBATHUM, TIa TEOPH]JCKO H3ydaBambe
KBaHTHHUX e(eKaTa MOXKe MPEJABUICTH HOBE (DU3UYKE T10jaBe.

VY TOKy MOKTOPCKHX CTyIWja KaHOUAAT ce 0aBHO pa3BOjeM TEOpHje BPEMEHCKH 3aBUCHOT
KBAaHTHOT TpaHCIOpTa Koja OW TMoYyMBaja Ha TMO3HaTO] M e(HUKACHO], HYMEPUYKHU
MMIUIEMEHTHPAHO] Be3n u3Mel)y ¢opmann3zmMa BpeMEHCKHM XOMOTeHHMX ['puHOBUX (yHKIMja H
Teopuje pyHKIIMOHANA rycTHHE. BpeMeHckn xomoreHe rpuHoBe GyHKIuje ce oapehyjy momohy
DFT-a u KoJI0BM KOjU CIIy’)K€ 3a padyHame jeJHOCMEPHE CTpPYyje KOPHCTE OBaKO JOOWjCHE
BpeMeHCcku xomoreHe ['punHoBe ¢ynkmuje. Ilopen Ttora, momohy DFT-a ce pauynHajy wu
CTAIlMOHAPHHU MMOTSHIIHMjaJl MOJIEKYJIa U CTallMOHApHE COIICTBEHE €HEpruje JoOujeHe ycie croja
u3Mely Moliekyna M eneKkTpoja. Mana BpEMEHCKHM 3aBHCHA IepTypOainuja TpUMEHhEHA Ha
eNIeKTpoAe JoBemhe 10 JAWHAMHYKAX KOPEKLHja HABEJIGHUX BPEMEHCKH XOMOICHHUX
(crarmmonapuux) BenuwuuHa. [{usb je Owo ma ce xopumhemeM nueapuszoBane Xaptpu-Dokose
(GRPA-generalized random phase approximation) w suHeapu3oBaHe XapTpujeBe
anpokcumanje (RPA-random phase approximation), oapene nuHamMuuke KOpeknuje y GyHKIuju
BPEMEHCKH XOMOTEHHUX BEIMYMHA U JIa C€ TTOTOM Pa3BHje BPEMEHCKH 3aBHCHA TEOpHja M A00Hje
u3pa3 3a AMHAMHUYKY cTpyjy. Ha Taj Haumn Ou ce DFT u xomoBu M3BOpPHO pa3BHjeHH 3a
padyHame jellHOCMEpHE CTpYyje MOTJIM MCKOPUCTUTH M 3a padyyHame TUHaMHuke cTpyje. OBH
KOJIOBU KOpHUCTE 0a3uc 100po JIOKAIM30BAaHMX HEOPTOTOHAJIHHMX opOuTana. Hymepuuke
MMIUIEMEHTAIj€ BPEMEHCKH 3aBUCHOT TPAHCIOPTA, OMHCAHOT OWJIO y3 MOMOh BpPEMEHCKHU
3aBHCHE Teopuje (hyHKIMOHANIa T'yCTUHE WM KopuinhemeMm ['pHHOBHX (QyHKIHja y peasHOM
BpeMeHCKOM JoMeHy (mpomaramuja Kamanod-bajmoBux jemHaumHa), ocnamajy ce Ha
OpPTOTOHANM3AIIMOHE CcXeMe. 3aro je u30eraBame OpPTOrOHANM3alWje M pal AUPEKTHO Yy
HEOPTOTOHATHOM 0a3ucy OMO jellaH OJ IUJbeBa HCTPAKUBAYKOT paja KaHauaaTa. Teopuje Koje
Cy pa3BHjeHe MmounBajy Ha (u3nukuM aprymentuMa bytukepose (Marcus Biittiker) BpemeHcku
3aBHCHE TPAHCIIOPTHE TEOpHje W IMOjMY NPOIIUPEHOT MOJIEKyJa a HUXOBO BAKEHE je
OrpaHUYEHO Ha (PpeKBEHIMje BPEMEHCKU 3aBUCHHUX MOTEHLIMjala KOjU MOpajy OMTH Mame Of
mIa3MeHe (PpekBeHIlnje MeTajaa O] KOT je eJIeKTpo/ia HauhmeHa (3a 100pe MeTase Cy Tuia3MeHe
¢bpexBennuje oko 2-2.5PHz), na je mpouemena ropma rpanuna oko 1200THz (250nm). {oma
rpaHuIa (ppeKkBeHIUje je HaMeTHyTa JInHeapHouthy Teopuje u 3aaara je HejeqHakouthy ev/hv<l
(3a ammmuTyny HamoHa of oko 0,1mV, gomwa rpanuna je oko 20GHz).

Jlocananime UCTPaKUBAKLE CE€ MOXKE MTOJICIUTH Ha JBE LIEIHHE!

[1] Teopuja BpeMEHCKM 3aBHUCHE CTpyje Maje arjuTyne J00HjeHe y JIHMHeapHo] XapTpu-
®okoBoj ampokcumauuju y Gopmanusmy I'puHoBux ¢yHkuuja y copesu ca DFT-om y
OPTOTrOHAJIHO] PEeNpe3eHTALU]jH.

[2] Teopuja BpeMEHCKHM 3aBHUCHE CTpyje Maje aMIUIUTYJEe JO0OWjeHE y JTMHEApHO] XapTpujeBoj
arnpoKCUMAallMji, T/le je BPEMEHCKHM 3aBHCHU IOTEHLHMjal MPOIIMPEHOT MOJeKysa, HpPeKo
ByTukepoBHX KapaKTepUCTUYHUX TOTEHIMjaja, Yy JIMHEAPHO] BE3W Ca  CIOJhALIHAM
noteHujanuma. Teopuja je uzBeneHa y popmanuszmy I'punoBux ¢ynkuuja y crnpesu ca DFT-om
Yy HEOPTOTOHATTHO] pPeTPE3CHTAIIH]H.

VY cayuajy [1], xopumrhewem (opmanu3ma ['pyHOBUX (QyHKIMja y CHpe3n ca TEOpUjoM
(GyHKIMOHANA TYCTHHE aHAIATHYKH C€ JOJNa3W JO OIIITer H3pa3a 3a CTPYjHO-HAIIOHCKY
KapaKTepUCTUKY CHCTEMa MOJIEKyJla oCTaB/beHOr u3Mel)y nBe enekrpoae y Xapmpu-Dokoeoj
anpokcumayuju 'y opmoeoHanHom 6asucy. JIMHAMUYKH TOTEHIMjall MPOIIMPEHOT MOJIEKYIa
eKCIUIMIUTHO (UTypHIle y J0OMjeHOM M3pa3y 3a CTPYjy a YBOJM ce Kako O cTpyja ocTaina rejil
nHBapujanTHa. OBaj MOTEHIM]A C€ caMOoycarjamieHo ojpelyje U He ce MpaBH HETOB Pa3BoOj MO
CMOJhAIIIbUM BPEMEHCKH 3aBUCHHUM IMOTEHIMjaIuMa eJeKTpoa. JJMHaMUYKy MOTEHIHjal, Kpo3



caMmoycarjiaieHy neMy, HMIUTMIUTHO 3aBUCH OJ1 CIIOJbAlIIbUX IMTOTEHIIMjalla KOjU MPEICTaBIbajy
eKIEPUMEHTAITHO KOHTPOJIMCAHY BEJINYNHY.

Jlo moMeHyTHX pe3ynraTa ce J0JIa3u Kpo3 JMHEapU3alujy jeJHaYMHa KpeTama | pruHOBUX
¢dbynkumja nepuHucanux Ha KenauimeBoj KOHTYPH KOje Cy PENpPE3CHTOBAHE ) OPMO2OHATHOM
oasucy. [lponaranmja eaeKTpoHa Kpo3 pasMaTpaHy CTPYKTYpPY MOJIEKyJia OCTaBbEHOT u3Mely
ZIBE EJIEKTpoJe omucaHa je I'puHOBMM (QyHKIMjamMa a CTOIE pacejama Cy ONHMCaHe Kpo3
COIICTBEHY CHEPTHjy Koja JI0JIa3W Of] crioja m3Mel)y eNeKTpoja M MOJCKyJa. 3a BPEeMEHCKHU
XOMOTeHe KOMITOHEHTE OBHX BEJIMYHHA je y3eTo na cy oapehene y3 momoh DFT-a. Jlunamuuku
OJIrOBOp je JOOMjeH U3 JIMHEapu30BaHE jeAHaYMHE KpeTama [ puHOBe (yHKIHjEe M 3aBHCU O]
MaJlnX, BPEMEHCKH 3aBHCHHX KOPEKIHja B BEJIMYHMHE: COICTBEHE CHEPrHje yciel CIpere
u3Mely MoJieKyna U eNeKTpoAa M colcTBeHe eHepruje ycnen KymoHoBe mHTepakimje usmely
eNIEKTPOHA YHYyTap MpommMpeHor Mmojiekyna. CraHmapaHo ce Hamehe eKBHIIOTEHINjaHOCT
€JIEKTPO/a, @ MECTa y eJIeKTpOoJaMa TJie OBAaKBO IOHAIAKke OMBAa HAPYIICHO ofpelyje rpaHully
00jeKTa ymje ce TPaHCIIOPTHE 0COOMHE M3Yy4aBajy: MpoIIUpeHor Mosiekyaa. CamoycarianeHum
ypauyHaBameM IHHAMUYKOT OITrOBOpPA, 33JaTOT KpO3 JAMHAMHYKY COINCTBEHY CHEPTHjy YCIliend
uHTepakuuje y Xapmpu-Doxosoj anpokcumayuju, yBOAH CE CTpyja IOMEpama, peliaBa ce
po0JIeM MapTUIlHje CTPYje (Ie0 YKYIHE CTpyje MoMepama ce MPUAPYKYje CTPYjH YSCTHUIIA jeTHE
eNEKTPO/IC a IPYTHU JIe0 CTPYjU YECTUIa IPYTe eIEKTPOAE) U HE YHOCHU CE JOAaTHA IPEIIKa yCIea
CaMOMHTEpPKIHje (MHUMO OHE J0 KOj€ J0JIa3H yCiIe] MPaKTHIHE NMPUMEHE TeopHje (PyHKIHOoHaIa
ryctuse). 300r ypauyHaBamwa AMHAMUUKE U3MEHCKE MHTEpaKlije Teopuja je Jodap KaHAUuIaT 3a
OIMC BPEMEHCKH 3aBHCHOT TPAHCIIOpTA Y CIy4ajy ciabe crpere u3Mel)y MoJieKylia v el1eKTpoa.

VY cnyuajy [2], kopumhemem dopmanu3zma ['puHOBUX (yHKIHja Yy CIpe3u ca TEOPHjOM
(GyHKIMOHATA TYCTHMHE AaHAIWTHUYKH C€ JOJNa3W J0 ONIITer H3pa3a 3a CTPYjHO-HAIOHCKY
KapaKTEpUCTUKY CHCTEMa MOJIEKyJla TOCTaBJLEHOI M3Mel)y nBe enekrpoae y Xapmpujesoj
anpokcumayuju y Heopmozonainom dasucy. OCHOBHHU U3pa3 3a CTPY]jy CaApKu JTMHEAPHH Pa3Boj
[0 CHOJHAIIBUM BPEMEHCKH 3aBUCHUM MOTEHIMjaJMa KOjU C€ JOBOJE Ha €JIEKTPOJe U 3aBUCH
OJ1 BPEMEHCKH XOMOTeHUX [ pHOBUX (h)yHKIIHMja, BPEMEHCKH XOMOTEHHX CONICTBEHUX €HEpruja u
ByTukepoBHX KapakTepUCTUYHMX NOTeHIHM]jana. KapakTepucTHUHM MOTEHLUjalIN 3a/10BOJbABajy
JlunnxapaoBy jenHaunHy. PemaBaweM Jlunxapnose jeqHaunHe v kopumthewem DFT-a, noOuie
Ou ce cBe BeIMYMHE NOTPEOHE 3a pauyHame IPOMEHIBUBE CTpPY]e.

N3pa3 3a cTpyjy ce A00MO Tako IITO Ce MOja3u O] M3pasa 3a JEKOMIIO3UIU]Y JEAUHULIE 3a
cllyyaj A00pO JIOKaJU30BaHHUX HEOPTOTOHAIHMX opOuTana y peaaHoM mpoctopy. IIpaBu ce
JETHOYECTHYHHM pa3BOj omeparopa IMoJba IO ONEepaTopuMa Kpealuje/aHuXWialije HHXOBUX
IOyallHuX cTama. Ha ocHOBY moOujeHOr pa3Boja omepaTopa MoJba, KOHCTpyHucaHe cy ['puHOBe
¢yskyje Ha KennuineBoj KOHTYpU U3 YMjUX CYy CE€ JeHAUYMHA KpeTawa, HAKOH JMHeapHu3alyje,
no6use HoBe Be3e u3Mel)y IMHAMHUKHUX KOPEKIIMja BpEMEHCKH XOMOTreHuX ['puHOBUX (QyHKIHMja
¥ JMHAMHUYKOT OJrOBOpa CHCTeMa. XaMWJITOHHjaH je PENpe3eHTOBaH y HEOPTOTOHATHOM
6azucy a I'puHOBe QyHKIMje Y BeroBoM AyanHoM Oasucy. Kibydan npobiem y TpaHCHOpTy je
BE3aH 3a MapTHIIMOHHCAKE CUCTEMAa Ha 100po nedunucane mojacucteme. TamacHa GyHKIHja y
M30JI0BAaHOM CHCTeMY (MOJIEKYJI) je JIOKAJM30BaHa, ajli ca CMalbUBaKEM IIMPUHE Oapujepa, ITo
Ou oAroBapasio Mpollecy MpUOIKaBama €JEeKTpoaa, TajacHa (QyHKIHjA ,,IlypUu y €IeKTpoJie
IITO JIOBOJAM JI0 TOra Ja MOJIEKYJ BHIIE HE MOXKE Ja CE€ CMarpa HM30JOBAHUM O0jeKTOM.
Pacnipoctupame TanacHe QyHKIHje MOJEKYJIa U y 00JacT €IeKTpoja, JOBOJM JI0 MpeKIIanama
u3Mely TanacHe (yHKIMje MOJIEKyJa U CTama Yy elNeKTpojaaMa, ITo oMoryhaBa TyHeIHpame.
[Ipeknaname TamacHUX (YHKIHMja BOAM Ka HEHYJITHM BPEIHOCTUMA 32 AHTUKOMYTAIMOHE
penamje  u3Mmel)y  omeparopa  Kpealuje/aHUXWIAIMje  CTaka Yy  €IEKTPOOU |



aHMXWIAIMje/Kpealyje CTamba y MOJIEKYITy. Y OpPTOTOHAJHOM OMHUCY aHTUKOMYTAaTopu u3mely
opOuTaa Koje MpHIaaajy pa3IHdyuTHM MOJICHCTEMUMAa U3HOCE HYJIa.

Jedununmja omeparopa Opoja dectuiia je 300r HEOPTOTOHATHOCTH HEjeTHO3HAYHA, Ta je Y
pany y3era MUIMKEHOBA TOMyJallMOHa aHAKM3a YuMe ce JT00uja XEpPMHUTCKH orepaTtop Opoja
yectuna. /loOujeHn u3pa3 3a BPEMEHCKM MPOMEHJBUBY CTPYJy CaapXH JOJaTHE YIAHOBE Yy
OJIHOCY Ha m3pa3 Koju Ou ce mobuo kopumhewmeMm opToroHaiaHor 6a3uca. OBH YIaHOBH J0J1a3€
O]l MaTpHUIla MpeKianama u3Mely eIeKTpoaa W MPOIMMPEHOT MOJEKYyJa Kao W Of MPOjeKIrje
KapaKTepUCTUYHHUX TIOTEHIIMjaja Ha 00JacT BUXOBOT croja. be3 momaTHUX 4iaHOBa CTpyja HE
Ou Ouna reji mHBapujaHTHA. M3pa3 3a KOAYKTaHCY, KOja Ce W3 pa3BHjeHE TeopHje aoduja y
Tomac-depmu  ampokcUMaInju, HYMEpPUYKH  je  WCOUTHBAaH HA  CUCTEMYy  JBa
JEeTHOIMMEH3MOHAITHA JIAHIIA Ca JIBa aTOMa Kao MOJICKYJIOM Yy MOJICINTY jake Be3e. 3a (peKBeHIH]e
ONM3y HYJIM, TIOHAIIAKkE CHCTEMA j€ Pe3UCTUBHO U pa3iiuKe nu3Mely 0AroBopa y OpTOroHaTHOM U
HEOPTOTOHATHOM ciy4ajy Hema. Ca mopactoM (peKBEHIIMje peajHa BPETHOCT PE30HAHTHOT
MakCUMyMa je CBE Mama, a TOHAIllake ChcTeMa je MHAYKTHBHO. Ca Ipyre cTpaHe, Jajbe Ol
PC30HAHTHHX CTama KOHAYKTAHCA MOYMbe J1a pacTe ca ¢ppekBeHimjoM. OBO HJE Y IPUIIOT TOME
Jla CHCTEM IPOBOJM HHIYKTUBHO 3a CHEpruje y OJIM3MHU PE30HAHIM a Jia je KallalluTUBHO
poBohewe 3a CHepruje nabe oj pe3oHaHmu Moryhe 300r omagama BPETHOCTH MMardHApHOT
nena KoHaykTaHce. [loka3aHo je Ja HEOPTOTOHATHOCT YBOJM AaCUMETPUYHU OATOBOP U Y
pCaTHOM M y MMaruHapHOM JIey KOHIYKTaHCe Y OJHOCY Ha MUHMMYM Hu3Mel)y JBa pe30HAHTHA
MakcuMyMma. HeopToroHaJlHOCT y OJJTHOCY Ha OPTOTOHAJIHE OpOHTAJC Jaje Makky jaunHy CIpere
u3Mel)y Moliekyna U eJIeKTpoja INTO JOBOAM J0 AYXKEr BpeMe KMBOTA PE30OHAHTHHX CTama. Ha
OBaj HAYMH CE MOXKE pa3yMETH MEXaHHW3aM KalallUTUBHOT Ipelia3a KOju C€ BHIU KpO3
HEeraTHBaH 3HAaK MMarvHapHOT Jeja KOHJYKTaHCE Yy HEOPTOTrOHATHOM onucy. VHIyKTHBHH
mpenas ce 3a BUCOKe ()peKBeHlMje y o0a ciydaja noraha 36or photon assisted tunneling-a xama
j€ BHIUBHMB CKOK y BPEIHOCTH PEaJHOT Jiela KOHAyKTaHce. HIYKTUBHO MOHAIIAKE 33 JabH
nopact (pekBeHIrje je Mmocieauila MHEePIje eIeKTpoHa (BpeMe KUBOTa pe3oHaHI, T3B. dwell
time, je ayXke O Iepuoja BPEMEHCKHM 3BHCHE M00yAe) M HeMOryhHOCTH eNeKTpoHa Jia
MOMEHTAJIHO OJIrOBOPH Ha Op3y MPOMEHY HaIloHa.

EJIEMEHTHU 3A KBAJIUTATUBHY AHAJIN3Y

KBanurer HayduHUX pe3ynirara:

Toxom cBor wuctpaxuBaukor paga Mwuom J[lpakuh uma myOnwKoBaH MO jenaH paa y
BpPXYHCKOM MelyyHapoaHoM yaconucy M21 y ucraknyrom mehyHapoaHom gaconucy M22, kao
U TI0 JeJTHO caomInTeme ca MehyHapoaHor ckyna mrammnano y nenuau M33, ca melyyHapomaHOT
CKyIla mraMnaHor y u3soay M34 u ca ckyna HallMOHAJIHOT 3Hayaja ITaMIaHor y neiauHu M63.
CBH paJiOBH U CAOMIITEHA Cy TEOPH]jCKH.

PanoBu y mehynapoauum yaconucuma, International Journal of Quantum Chemistry (M21,
N®d=2.920) u Physica Status Solidi B (M22, U®=1.605), wumajy o Tpu Koayropa, a Mujorr
Hpaxuh je Ha 06a paja MpBH ayTop.

Kannuaar je ydecTBoBao/yuecTByje y MpOjeKTMMa OCHOBHUX HCTpakuBamba MUHHCTapCTBa
MIPOCBETE, HAYKE M TEXHOJIOIIKOT pa3Boja Pemybmuke CpOuje:

e J[MHAMMKa aTOMCKHX, MOJIEKYJICKMX U Me30ckornckux cuctema O141029

e EnexTpoHcke, TpaHCIOPTHE U ONTHYKE 0cOOMHE HaHO(a3HuX Marepujana OU 171033

EJIEMEHTHU 3A KBAHTUTATUBHY AHAJIN3Y



OcTBapeHu pe3yaTaTH y nepuoay rnpe u3dopa y HayqHo 3Bambe:

Kareropuja | M GonoBa o paay bpoj panosa YkynaoM 601082
M21 8 1 8

M22 5 1 5

Ma33 1 1 1

M34 0,5 1 0,5

M63 1 1 1

M70 6 1 6

[Topeheme ca MUHUMATHUM KBaHTUTATHBHUM YCJIOBHUMA 32 M300p y 3Bambe HAYUYHU CapalHUK:

Munnmanan 6poj M GomoBa OcTBapeHo
YKynHo 16 | 215
M10+M20+M31+M32+M33+M41+M42 10 |14
M11+M12+M21+M22+M23+M24 5 13

CIIMCAK PAJOBA N CAOIIIITEILA

PanoBu y BpxyHckum mel)ynapoaaum yaconucuma (M21):
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. U® (2016) = 2.920

PangoBu y ucraknyrum mel)ynaponnum yaconucuma (M22):
M. S. Drazi¢ , Viktor Z. Cerovski, and Radomir Zikié, Non-equilibrium linear-response
transport through quantum dot beyond time homogeneity at Hartree—Fock level, Physica Status
Solidi B 251 (2014) 1438-1450. Ud(2013) = 1.605

Caonmrema ca Mmeh)yHapoaHux ckynoBa mramnana y neannn (M33):
N. N. Nedeljkovi¢, Lj. D. Nedeljkovi¢, M. D. Majki¢, and M. S. Drazi¢, Neutralization in
Quantum Teleology of the lon-Surface Interaction, Proc. 23rd Symposium on the Physics of
lonized Gases — SPIG 2006, Contributed Papers and Abstracts of Invited Lectures, Topical
Invited Lectures and Progress Reports, August 28th- September 1st 2006, Kopaonik, Serbia, Ed.
Nenad S. Simonovi¢, Bratislav P. Marinkovi¢ and Ljup€o Hadzijevski (Belgrade, Institute of
Physics) Contributed Paper, pp. 171 —174.
http://www.phy.bg.ac.rs/~spig2006/Papers.htm#Section22

Caonumrera ca Mehynapoanux ckynosa mramnasna y ussoay (M34):
Milos S. Drazi¢, Ivana Purisi¢, Viktor Z. Cerovski and Radomir Ziki¢, The nonorthogonality
effects on capacitive behaviour of quantum dot, Serbian Ceramic Society Conference


http://www.phy.bg.ac.rs/~spig2006/Papers.htm#Section22

ADVANCED CERAMICS AND APPLICATION V: Program and the Book of Abstracts, pp.
46.

Caonmrema ca CKylna HAMOHAJHOT 3HaYaja mraMnaHor y ueauau (M63):
M. C. Apaxuh, B. 3. lleposcku u P. XKukuh, Teopuja muxpockonckoe nepagrnomesicroz
BDEMEHCKU HEXOMO2EH02 MPAHCNOPMA KPO3 MOJEKYL Y TUHeapHoM 003us8y y Xampu-DPokosoj
anpoxcumayuju, X1 Kourpec ¢puznuapa Cpowuje, 28. anpun- 2. Maj 2013, Bpmauka Oama,
Cpbuja
300pHUK pazioBa-Y cMeHa MpeaBama, IpeaBama o CeKIfjamMa, YCMEeHa U IIOCTEp CalIIITeHha
ITocTep y cexumju: 3. Pu3nKa KOHIEH30BaHE MaTepUje U CTaTUCTUYKA (pu3nka cTp. 268-271.
http://www.dfs.rs/kongres/index.htm; http://www.dfs.rs/kongres/Posteri_Kongres.pdf

Onopamena gjokTopcka nucepranuja (M70):
,» [ €0pHja eeKTPOHCKOT TPAHCIIOPTA KPO3 KBAaHTHE TAYKEe M MOJIEKYJie",
Musom Jpaxkuh, ®usnuku pakynrer Yausepsutera y beorpany (2017).


http://www.dfs.rs/kongres/Posteri_Kongres.pdf
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Ha ocHoBy unaHa 161 3akoHa o onwTem ynpasHom noctynky («Cnyxbenu Jluct
CPJ» 6poj 33/97 n 31/01), u unana 120 Cratyta YHusep3uteta y beorpagy - ®usmukor
¢dakynteta, no 3axtesy MW/IOWA [OPAXWUKRA, agunnomupaHor ¢usmdapa, u3paaje ce
cnepehe :

YBETPERE

MUNOW AOPAXWUEK, aunnomupanu o¢usmuap, gaHa 12. jyna 2017. roauue,
0AbpaHKo je AOKTOPCKY AUCEepTaLmjy Nog HasuBom

,TEOPUJA ENEKTPOHCKOT TPAHCMNOPTA KPO3 KBAHTHE TAYKE M MONEKY/IE”

npea Komucujom Yuusepauteta y beorpagy - ®usnykor gaxkyntera, u TMME UCNYHUO CBE
ycnoge 3a npomouujy y AOKTOPA HAYKA — ®U3NYKE HAYKE.

yBeperbe ce U3aaje Ha IMYHN 3aXTeB, @ C/IYXKMU Pajn Perynuncarba npasa us pagHor
0AHOCa W BaXXK [10 NPOMOLMje, OAHOCHO A0BUjarba AOKTOPCKE AUNIOME.

Yeepewe je ocnoboheHo nnahara Takce.

KAH OU3NYKOT PAKYNTETA
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