Oopa3zan 1.

TEXHOJIOIIKO-METAJIYPUIKA YHUBEP3UTET Y BEOI'PALY
OAKVYJITET
35/156 BERE HAYYHUX OBJIACTU TEXHUYKHUX HAYKA
(Bpoj 3axTeBa) (Ha3uB Beha Hay4yHe o01acTH U KoMe ce 3axTeB ynyhyje)
18.04. 2016.
(larym)
3AXTEB

3a 1aBalbe Car’JaCHOCTH Ha NMpPeaior TeMeE T0KTOPCKe zmcepTaunje

Monumo pa, cxomHo unany 46. cr. 5. Tau. 3. Craryra VYumusepsutrera y beorpany (,,['nmacHuk
VYuusepsurera”, 6poj 131/06), nate cariaacHOCT Ha MPEIOT TeMe JOKTOPCKE TUcepTalHje:

,EKCIIepUMEeHTAJIHO oapehuBame BOJYMETPHJjCKMX M CTPYKTYPHHX CBOjCTaBa M

MO/IeJIOBa-€¢ CMela He3acuheHHuX OpraHcKux jeanmema’.
(yH Ha3UB MPEIOKEHE TEME TOKTOPCKE TUCEPTALIH)E)

HAYYHA OBJIACT: TEXHOJIOINKO UHXEHBEPCTBO
[NOAAILI O KAHAMJATY:

1. ime, uMe jeqHOT OJ pOANTEha U MPE3UME KaHIuIaTa.

MUJIAHA (Munaan) SAPUR, 1un HHK.

2. HasuB m ceauiure (axyiaTera Ha KOME je CT€Kao BHCOKO 00pa3oBame. YHHUBEDP3UTET Y
Beorpany, TexH0/101IK0-MeTAJTYPIIKH (haKyaTeT
3. l'opuna pumomupama: 2010.

6. Ha3uB (akynrera Ha KOMe je Marucrapcka tesa onopamena; /
CTyneHT je ynmucan Ha IOKTOpPcKe akageMcke cryauje mk. 2010/2011. ronqune.
l'onuna oxOpane Marucrapceke tese: /

OobagemtaBamo Bac n1a je HacraBHo-Hay4uHo Behe,
(na3uB HaanexHor Tena Pakynrera)

Ha cegHuuU onpxanoj 14.04.2016. roauHe pa3MOTPHUIIO MPEIJIOKEHY TEMY M 3aKJbYUWIIO /12 je
TeMa MmoAo0Ha 3a U3paay JOKTOPCKE MTHUCEpTAaIH]e.

JEKAH ®AKVIITETA

[Ipod. np HBophe Janahkosuh



Jlonarak y3 obpasac 1.

oAl O MEHTOPY

3a kagauaata Mutany 3apuh, AL, MHT. TEXHOJIOTH]E

Nwme u npesume menrtopa: p Mupjana Kujeuanun
3Bame: Penosun mpodecop Yausepsurera v beorpany, TeXHOIOMKO-METATYPIIKHA

!I!aKy.HTeT

Criucak pasioBa Koju KBaJTH(PHKY]y MEHTOpa 3a BOh)emhe JOKTOPCKE AUCEpTacHje:

1.

M. M. Zari¢, B. Bugarski, M. Lj. Kijev¢anin, “Interactions of Molecules with cis
and trans Double Bonds: A Theoretical Study of cis- and trans-2-Butene”
ChemPhysChem, 17 (2016) 317-324, (IF (2014) = 3,419; ISSN: 1439-4235).

S. Cvetkovi¢, T. Kaluderovi¢, B. Vukadinovi¢, M. Kijevéanin, Potentials and
Status of Biogas as Energy Source in the Republic of Serbia, Renewable and
Sustainable Energy Reviews 31 (2014) 407-416 (IF (2013) = 5.510; ISSN: 1364-
0321)

E.M. Zivkovié, D.M. Baji¢, LR. Radovié, S.P. Serbanovié, M.Lj. Kijev&anin,
Volumetric and viscometric behavior of the binary systems ethyl lactate + 1,2-
propanediol, +1,3-propanediol, +tetrahydrofuran and +tetraethylene glycol
dimethyl ether. New UNIFAC-VISCO and ASOG-VISCO parameters
determination, Fluid Phase Equilibria, 373 (2014) 1-19 (IF = 2.379, ISSN: 0378-
3812)

V.D.Spasojevi¢, B.D. Djordjevi¢, S.P. Serbanovi¢, LR. Radovi¢, M.L].
Kijev¢anin, Densities, Refractive Indices, Viscosities, and Spectroscopic Study
of 1-Amino-2-propanol + 1-Butanol and + 2-Butanol Solutions at (288.15 to
333.15) K, J. Chem. Eng. Data, 59 (2014) 1817-1829 (IF = 2.004, ISSN: 0021-
9568)

J.M.Vuksanovic, M.S.Calado, G.R.lvanis, M.Lj.Kijevcanin, S.P.Serbanovic,
Z.P.Visak, Environmentally friendly solutions of liquid poly(ethylene glycol) and
imidazolium based ionic liquids with bistriflamide and triflate anions: VVolumetric
and viscosity studies, Fluid Phase Equilibria 352 (2013) 100-109. (IF = 2.379,
ISSN: 0378-3812)

3aokpyxkutu oarosapajvhy ommijy (A, b, B wau I'):

A) VY cnydajy MEHTOpPCTBa JMCEpTallMje Ha TOKTOPCKUM CTyaWjama y TpyHanuju
TEXHUYKOTEXHOJIOUIKUX, HPUPOJHO-MATEMAaTHUYKAX W MEIMIMHCKHX HayKa
MeHTOp Tpeba na uma Hajmamwe Tpu paga ca SCI, SSCI, AHCI unu SCle nucre,
kao u Math-Net.Ru nucre.

b) V cnyuajy meHTOpCTBa nucepTaiije Ha JOKTOPCKUM CTyJIWjaMa y TpyIaiuju
JPYIITBEHO-XYMaHUCTHUKUX HAayKa MEHTOp Tpeba /1a mMa HajMame TPU paja ca



peNeBaHTHE JMCT€ HaydyHUMX 4aconuca (PeneBaHTHa mmcTa HaydHHX 4Yacoluca
obyxsara SCI, SSCI, AHCI u SCle nucte, kao u ERIH aucry, nucty yaconuca xoje je
MHUHHCTAPCTBO 3a HAayKy Kiaacu(pHKoBaio ka0 M24 u mofaTHy JIHMCTY dacomuca Kojy fie,
Ha TIPEJIJIOT YHUBEP3UTETa, IOHeTH HalmoHanHu caBet 3a BUCOKO oOpaszoBame. [loceOHO
ce BpeAHyjy U MoHorpaduje koje MuHHCTapcTBO Hayke Kiacudukyje kao M11l, M12,
M13, M14, M41 u M51.)

B) V cnydajy uspage MOKTOpCKe AMCEpTanyje ImpemMa paHWujUM IpOMHCcHMa 3a
KaHJMJIaTe KOjU Cy CTEKJIM aKaJIeMCKU Ha3WB Marucrpa Hayka MEHTOp Tpeba jaa
uma met pagoBa (pedepeHi) Koje ra, mo orneHu Beha nayuHmx oOmacTH,
KBAJTM(HKY]Y 382 MEHTOpA OJTHOCHE JUCEepTaIlHje.

I') ¥V cayyajy na y yxoj HaydHO] 00JIacTH HeMa KBalM(PUKOBAHUX HACTaBHHKA,
NPUJIOKHUTH OmMITyKy Beha nokrtopckux cTyamja O HMMEHOBaWY pPEIOBHOT
npodecopa 3a MEHTOpa.

JJEKAH FAKVYJITETA

Harym: 15.04.2016. M.IL

ITpod. np Hophe Janahkosuh



il

Ha ocnoBy win. 30. craB 3. 3akoHa 0 BUCOKOM oOpazoBamy, wi. 40. Ctaryra TM®-a u un. 32.
[IpaBunHuKa 0 noKTOpcKUM cTynujama TM®, na cequunin HactaBHo-HayuHor Beha TexHomomko-
Mmetanypikor ¢akynrera on 14.04.2016. ronune, noHeTa je

ONJAYKA

o npuxsBaramwy Pedepara Komucuje 3a oneny nogo0HoOCTH TeMe U KAaHAMAATA
3a U3pajay A0KTOPCKe JucepTaluje

[IpuxBata ce Pedepar Komucuje 3a orneny monoOHOCTHM TeMe M KaHAWZAaTa U omoOpaBa U3paja
nokropcke mucepranuje MUJIAHE 3APUR, numi. wHX., mox HasuBoM: ,,ExcrnepumMeHTaTIHO
oapehuBame BOJYMETPHjCKHX U CTPYKTYPHHX CBOjCTaBa M MoJej10Bame cMela He3acmheHux
OPraHCKHUX jeqnmbema’.

Onnyky 0 JaBamy CarJlaCHOCTH Ha IPEAJIOr TeMe JOKTOPCKE JucepTaluje JOHOCH YHUBEP3UTET y
beorpany.

3a mentopa ce oapehyje np Mupjana KujeBuanun, penoBHu npodecop YHuBep3urera y
Bbeorpany, Texnonomko-meraaypmku pakyJarer

Onpnyky noctaBUTH: YHHBEp3UTeTy y beorpany Ha cariacHOCT, KaHAMIATy, MeHTOpy, Ciyx0u 3a
HACTaBHO CTYJEHTCKE IocI0Be U apxuBu Dakynrera.

IEKAH

[Ipod. np Hophe Janahkoruh



NASTAVNO-NAUCNOM VECU
TEHNOLOSKO-METALURSKOG FAKULTETA
UNIVERZITETA U BEOGRADU

Predmet: Podobnost teme i kandidata Milane Zari¢, diplomirani inz. tehnologije za
izradu doktorske disertacije

Odlukom Nastavno-nau¢nog veca TehnoloSko-metalurskog fakulteta br. 33/99 od
03.3.2016. godine, imenovani smo za ¢lanove Komisije za ocenu podobnosti teme i
kandidata MILANE M. ZARIC za izradu doktorske disertacije i nauéne zasnovanosti
teme pod nazivom “EKSPERIMENTALNO ODREDIVANJE VOLUMETRIJSKIH I
STUKTURNIH SVOJSTAVA 1 MODELOVANJE SMESA NEZASICENIH
ORGANSKIH JEDINJENJA”.

Na osnovu materijala prilozenog uz Zahtev kandidata, Komisija podnosi sledeci

REFERAT

1. Podaci o kandidatu

1.1 Biografski podaci

Milana (Milan) Zari¢, dipl. inz. tehnologije, rodena je 16.04.1985. godine u Vrscu, gde
je i zavrSila gimnaziju. Diplomirala je na Tehnolosko-metalurSkom fakultetu, Univerziteta u
Beogradu, odsek Hemijsko inZenjerstvo 2010. godine sa prosecnom ocenom 9,19.
Diplomski rad “Optimizacija tehnika za inkapsulaciju jedinjenja sa antioksidativnim
dejstvom u mikrocestice” odbranila je septembra 2010. godine ocenom 10.

Doktorske studije je upisala Skolske 2010/11. godine na istom fakuletu, na smeru
Hemijsko inzenjerstvo. Polozila je sve ispite predvidene planom i programom doktorskih
studija, sa prosecnom ocenom 9,75. Od 2011. do 2015. bila je zaposlena u Inovacionom
centru TehnoloSko-metalurskog fakulteta, a od 2015. zaposlena je u NU Institut za hemiju,
tehnologiju i metalurgiju, Univerziteta u Beogradu.

Trenutno je angazovana na projektu Ministarstva za prosvetu, nauku i tehnoloski razvoj
Republike Srbije, 111 46010. U okviru svojih istrazivanja bavila se inkapsulacijom jedinjenja
sa antioksidativnim dejstvom u lipozome, kompostiranjem duvanskog otpada i tretiranjem
nikotina u duvanskom otpadu mikroorganizmima, kao i istraZzivanjem energetske integracije
industrijskih postrojenja sa ciljem vece energetske efikasnosti. Trenutno se bavi
proucavanjem Vvolumetrijskih, strukturnin i transportnih svojstava smesa nezasi¢enih
organskih jedinjenja.

Milana M. Zari¢ govori te¢no engleski i nemacki jezik.



1.2 Ste¢eno nauéno-istrazivacko iskustvo

U okviru doktorskih studija polozila je 11/11 ispita predvidenih studijskim
programom sa proseénom ocenom 9,75 i odbranila je Zavrsni ispit.

Spisak poloZenih ispita na doktorskim studijama:

Predmet Broj ESPB Ocena

1. Hemijska kinetika 5 9

2. Visi kurs termodinamike 5 10

3. Odabrana poglavlja matematicke analize 5 10

4. Odabrana poglavlja projektovanja procesa u 5 10
biohemijskom inZenjerstvu

5. Specijalna poglavlja prenosa mase 4 10

6. Biomasa kao izvor energije 4 9

7. Odabrana poglavlja projektovanja procesa u 5 10
hemijskoj industriji

8. Fenomeni prenosa u bioloskim sistemima 5 10

9. Odabrana poglavlja instrumentalne analize 7 9

10. Imobilisani katalizatori: tehnike 6 10

imobilizacije, bioreaktori i primena

11. Engleski jezik - 10

12. Zavrsni ispit 30 10

Ukupno 81 9,75

Od 2011. do 2015. bila je zaposlena u Inovacionom centru Tehnolosko-metalurSkog
fakulteta, a od januara 2015. zaposlena je u NU Institut za hemiju, tehnologiju i metalurgiju,
Univerziteta u Beogradu, u zvanju istraziva¢ pripravnik. Od aprila 2015. zaposlena je u
zvanju istraziva¢ saradnik. AngaZovana je na projektu Ministarstva za prosvetu, nauku i
tehnoloski razvoj Republike Srbije, 111 46010, Razvoj novih inkapsulacionih i enzimskih
tehnologija za proizvodnju biokatalizatora i bioloski aktivnih komponenata hrane u cilju
poboljsanja njene konkurentnosti, kvaliteta i bezbednosti, ¢iji je rukovodilac prof. dr Branko
Bugarski.

Milana M. Zari¢ je koautor tri rada objavljena u ¢asopisima medunarodnog znacaja
(od cega je jedan rad kategorije M21, a dva rada kategorije M23) i 10 saopStenja na
naucnim skupovima (od Cega su tri saopStenja kategorije M33, a dva saopStenja
kategorije M63).



Spisak objavljenih nau¢nih radova i saopStenja
Radovi objavljeni u ¢asopisima medunarodnog znacaja - M20
- Rad u vrhunskom medunarodnom ¢asopisu, M21
1. M. M. Zarié, B. Bugarski, M. Lj. Kijevcanin, “Interactions of Molecules with cis

and trans Double Bonds: A Theoretical Study of cis- and trans-2-Butene”
ChemPhysChem, 17 (2016) 317-324, (IF (2013) = 2,241; ISSN: 0378-3812).

- Rad u medunarodnom ¢asopisu, M23

1. Milana M. Zari¢, Nenad M. Zari¢, Jelena Ivkovié¢, Danijela Slavni¢, Branko
Bugarski, “Recent Deveopment of Bioaugmentation Methods for Tobacco
Wastewater Treamtent”, STUDIA UBB CHEMIA, LX, 4 (2015) 115-124.
(IF(2014/2015) = 0,191; ISSN: 1224-7154)

2. Milana M. Zari¢, Mirko Stijepovic, Patrick Linke, Jasna Staji¢-Tro8i¢, Branko
Bugarski, Mirjana Kijevcanin, “Targeting heat recovercy and reuse in industrial
zone”, Chem. Ind. Chem. Eng. Q. (2016) DOI: 10.2298/CICEQ150622009Z
(IF(2014/2015) = 0,892; ISSN: 1451-9372)

Zbornici medunarodnih naué¢nih skupova — M30
- SaopStenje sa medunarodnog skupa Stampano u celini, M33

1. Milana M. Zari¢, Mirko Stijepovi¢, Partick Linke, Mirjana Kijevcanin, Jasna
Staji¢-Trosi¢, Branko Bugarski, “Optimization of waste heat recovery via heat
integration”, IV Ineternational Congress “Engineering, Environment and
Materials in Prosessing Industry”, Jahorina, 04-06. mart 2015, 598-602.

2. Milana Zari¢, Lucyna t.ekawska, Branko M. Bugarski, Constantinos A. Georgiou,

“Pectin methylesterase activity assay”, Il Ineternational Congress “Engineering,
Environment and Materials in Prosessing Industry”, Jahorina, 04-06. mart 2013,
645-648.

3. Nemanja Trifunovi¢, Dejan Trifunovi¢, Jasna Staji¢-Trosi¢, Mirko Stijepovic,
Jovana Ili¢, Milana Zari¢, Aleksandar Gruji¢, “Sintered friction materials on iron
base”, 46™ International October Conference on Mining and Metallurgy, Bor, 01-
04. oktobar 2014, 581-584.

Zbornici skupova nacionalnog znacaja — M60

- SaopStenje sa skupa nacionalnog znacaja Stampano u celosti, M63

1. Bojana D. Isailovi¢, Ivana T. Kosti¢, Kata T. Trifkovi¢, Radoslava N. Stojanovié,
Milana M. Zari¢, Verica B. Pordevi¢, Branko M. Bugarski, “Difuzija resveratrola




iz lipidnih mikrocestica dobijenih razli¢itim tehnikama”, Prva konferencija
mladih hemicara srbije sa medunarodnim uces¢em, Beograd, 19-20. oktobar
2012, 117.

2. Ivana T. Kosti¢, Radoslava N. Stojanovi¢, Vesna Lj. Ili¢, Milana M. Zari¢, Verica
B. Manojlovi¢, Branko M. Bugarski, “Development of a heme iron feed
supplement for prevention and therapy of anemia in domestic”, Proceedings of 6"
Central European Congress on Food, Novi Sad, Serbia, 23-26. maj 2012, 1639-
1644,

1.3 Ocena podobnosti kandidata za rad na predlozenoj temi

Na osnovu dosadasnjeg rada i pokazanih rezultata tokom doktorskih studija i u okviru
naucno-istrazivackog rada na projektu Ministarstva za nauku i1 tehnoloski razvoj
Republike Srbije, III 46010, Milana M. Zari¢, diplomirani inz. tehnologije, pokazala je
izrazitu sklonost i sposobnost za bavljenje nau¢no-istrazivackim radom. Takode, iz same
predloZzene teme disertacije, kandidat je do sada objavio jedan rad u istaknutom
medunarodnom casopisu M21, dok je jedan rad u pripremi, §to ukazuje na njegov
kvalitetan rad, pa tako ispunjava potrebne uslove za rad na predlozZenoj temi doktorske
disertacije.

2. Predmet i cilj naucnog istraZivanja

Predmet naucnog istrazivanja u okviru predlozene teme je eksperimentalno
odredivanje volumetrijskih i strukturnih svojstva smesa nezasi¢enih organskih jedinjenja
I modelovanje njihovih interakcija.

Eksperimentalna istrazivanja ¢e obuhvatati merenja gustine i viskoznosti nezasi¢enih
jedinjenja i njihovih smesa u Sirem temperaturnom intervalu na atmosferskom pritisku.
Podaci 0 ovim svojstvima pomazu pri razumevanju strukture, bilo ¢istih supstanci ili
sme$a, na atmosferskom pritisku i odredenom temperaturnom intervalu. Molekuli sa
dvostrukim vezama igraju vaznu ulogu u raznim sistemima i procesima. Neki od bitnih
procesa su polimerizacija i precis¢avanje alkena.™? Polimeri, takode mogu da sadrze
dvostruke veze, koje znacajno uticu na svojstva samih polimera, a pored njih molekuli sa
dvostrukim vezama igraju znacajnu ulogu u zivim organizmima, kao Sto su masne
kiseline, koje imaju uticaja na ljudsko zdravlje.* Eksperimentalno odredivanje
svojstava smeSa i modelovanje interakcija u smeSama objasnjava i predvida ponaSanje
jedinjenja u smeSama. Sistemi izabrani za prouc¢avanje su nezasi¢ena organska jedinjenja,
njihovi cis- i trans-izomeri, kao i smese sa zasi¢enim organskim jedinjenjima.

Upravo zbog izuzetnog znaCaja poznavanja volumetrijskih svojstava pri razlicitim
uslovima, u toku izrade ove doktorske teze posebna paznja je posveena aparaturi i
proceduri merenja pomenute veli¢ine.

Eksperimentalna merenja bic¢e izvrSena u Laboratoriji za odredivanje hemijsko-
inZenjerskih parametara na TehnoloSko-metalur§kom fakultetu. Merenja ¢e se vrSiti na
atmosferskom pritisku i u Sirem opsegu temperature. Vrednosti za gustinu odredivace se
pomoc¢u gustinomera Anton Paar DMA 5000, a vrednosti za indeks refrakcije pomocu



refraktometra Anton Paar RXA 156. Viskoznost ¢istih komponenti i njihovih smeSa
odredivace se na viskozimetru Anton Paar SVM 3000.

Za eskperimentalno istrazivanje izabrana su nezasi¢ena jedinjenja cis- i trans-3-
heksen-1-ol, ¢ija gustina ¢e se meriti u Sirem opsegu temperatura i na atmosferskom
pritisku. Pored toga, za navedene Ciste supstance i smese, bice merene i viskoznosti na
atmosferskom pritisku i u Sirem temperaturnom opsegu, kao i indeks refrakcije. Na
osnovu eksperimentalno odredenih vrednosti viskoznosti, gustine i indeksa refrakcije
moguce je izraunati promene viskoznosti pri meSanju Az, dopunske molarne zapremine
VE i promene indeksa refrakcije Anp.® Korelisanje ovako dobijenih podataka vrsi se
preko empirijske Redlich-Kister jednagine.l”! Pored navedenih eksperimenta, vrsiée se i
snimanje IC spektara.

Na osnovu poznavanja eksperimentalno odredenih svojstva mogucée je razumeti
ponaSanje smesa, kao i predvideti njihovo ponaSanje. S obzirom da istrazivanje obuhvata
smese nezasicenih Cis- i trans-izomera, kao i odgovarajuca zasi¢ena organska jedinjenja,
rezultati ¢e objasniti uticaj dvostrukih veza, kao i Cis- 1 trans-izomera na ponasanje
smeSa. Eksperimentala ispitivanja ¢e obuhvatiti i snimanje IC spektara, na osnovu kojih
je moguce izvesti zakljucke o medumolekulskim interakcijama.

Osim eksperimentalnih istrazivanja, bi¢e uradeno i modelovanje interakcija jedinjenja
u sistemima. Pomocéu IC spektroskopije mogu se postaviti pretpostavke koje
funkcionalne grupe su uklju¢ene u medumolekulske interakcije, §to ¢e omoguciti
dizajniranje sistema za teorijsko modelovanje medumolekulskih interakcija. Modelovanje
interakcija u smeSama ¢e se raditi pomocu kvantno-mehanickih metoda. Rezultati
modelovanja interakcija ¢e omoguditi razumevanje ponasanja i omoguciti predvidanja
ponaSanja smeSa. DosadaSnja ispitivanja nekovalentnih interakcija su se uglavnom
bazirala na proucavanju aromati¢nih molekula,®® i proucavanju dimera etena, kao
najjednostavnijeg model-sistema sa dvostrukom vezom.'*1 U ovoj tezi ¢ée biti ispitivane
razli¢ite konfiguracije dvostruke veze koriS¢enjem kvantno-mehanickih metoda. !
Kao najjednostavniji model-sistem sa dvostrukom vezom koji poseduje cis- i trans-
izomere, izabrani su cis- i trans-2-buten za analizu nekovalentnih interakcija. Izra¢unate
energije interakcija ¢e pokazati razlike u jacini interakacija u dimerima cis-2-butena,
trans-2-butena i butana, kao i jacini interakcija izmedu cis- i trans-2-butena, zatim cis-2-
butena i zasienog butana, trans-2-butena i zasi¢enog butana. Sliéno modelovanje
medumolekulskih interakcija ¢e biti uradeno za jedinjena koja se eksperimentalno
proucavaju u ovoj tezi.

Cilj istrazivanja u okviru doktorske disertacije je dobijanje modela koji predvidaju
ponasanje smeSa nezasi¢enih organskih jedinjenja. Oc¢ekuju se rezultati koji opisuju
ponaSanje nezasi¢enih jedinjenja i objaSnjavaju razliku u svojstvima nezasi¢enih i
zasicenih jedinjenja, kao i razlike u ponasanju cis- i trans-izomera.

Na osnovu dobijenih rezultata bi¢e moguce okarakterisati svojstva proucavanih
smesSa. Nezasicena jedinjenja se nalaze u velikom broju molekulskih sistema kao S§to su
petrohemjski proizvodi, polimeri, micelarni sistemi, bioloski sistemi, ukljucujué¢i masne
kiseline. Poznavanje karakteristika smesa nezasi¢enih organskih jedinjenja omogucava
razumevanje i predvidanje osobina i ponasanja smesa koje ih sadrze.
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3. Polazne hipoteze

Poznavanje gustina, viskoznosti i volumetrijskih  svojstva supstanci i
visekomponentnih smeSa je od izuzetnog znacaja za projektovanje i analizu razlicitih
industrijskih procesa. Imajuc¢i ovo u vidu, u toku izrade doktorske disertacije bi¢e uradena
analiza svojstva nezasi¢enih i zasi¢enih jedinjenja, razlike u ponaSanju nezasicenih i
zasi¢enih organskih jedinjenja, kao i razlike u ponaSanju cis- i trans- izomera nezasi¢enih
jedinjenja.

Zbog svega navedenog u predloZenoj doktorskoj disertaciji ¢e biti prikazani rezultati
eksperimentalnih merenja Cistih nezasicenih i zasi¢enih jedinjenja, kao i njihovih smesa
na atmosferskom pritisku. Pored toga, bi¢e prikazani i rezultati medumolekulskog
modelovanja interakcija u ¢istim jedinjenjima, kao i u smeSama.



Moze se pretpostaviti da ¢e se na osnovu dobijenih rezultata ste¢i bolji uvid u teoriju
ponaSanja ovih sistema, odnosno, bi¢e moguce objasniti pojave koje se u njima javljaju
kao posledica molekulske strukture i medumolekulskih interakcija. Iz dobijenih rezultata
¢e se izvesti zakljucci o svojstvima smesa nezasi¢enih 1 zasicenih jedinjenja, zakljucci o
razlikama u njihovom ponasanju, predvidanje ponasanja smeSa nezasi¢enih i zasic¢enih
organskih jedinjenja, kao i razlike u ponaSanju cis- i trans- izomera nezasi¢enih
jedinjenja i njihovih smesa.

4. Naucne metode istrazivanja

Metode istrazivanja koje ¢e se Kkoristiti tokom doktorske disertacije su
eksperimentalna istrazivanja, odredivanje volumetrijskih svojstva, viskoznosti i indeksa
refrakcije zasi¢enih i nezasi¢enih cis- I trans- izomera organskih jedinjenja i njihovih
smeSa. Na osnovu eksperimentalnin  merenja, bi¢e izracunata dopunska zapremina i
promena viskoznosti smesa:

Merenja gustina na atmosferskom pritisku ¢e biti izvrSena na gustinomeru tipa Anton
Paar DMA 5000 (preciznosti 10° g - cm™). Sastavi smesa ¢e se odredivati posebnom
procedurom uz merenje mase, vagom tipa Mettler AG 204, preciznosti 10 g.
Viskoznosti na atmosferskom pritisku ¢e se meriti Stabinger SVM 3000/G2
viskozimetrom istog proizvodaca, preciznosti 0.1% od merene vrednosti, dok ¢e se za
merenje indeksa refrakcije na istom pritisku koristiti Anton Paar RXA-156 refraktometar,
preciznosti 2x107.

Za odredivanje medumolekulskih interakcija ispitivanih jedinjenja koristi¢e se IC
spektroskopija. Nakon analize IC spektara, bice moguce pretpostaviti geometrije sistema
koji ¢e se koristiti za modelovanje interakcija u Cistim jedinjenjima 1 smeSama. Za
modelovanje interakcija u Cistim jedinjenjima i sSmeSama koristi¢e se veci broj kvantno-
mehani¢kih metoda. Koris¢enjem ab initio metode, CCSD(T), HF i MP2, i DFT metode,
BLYP-D3, BP86-D3, MO05-D3, MO052X-D3, MO06-D3, MO6HF-D3, TPSS-D3,
PBE1PBE-D3, B3LYP-D3 i B2PLYP-D3, sa nekoliko baznih skupova, cc-pVDZ, cc-
pVTZ, aug-cc-pVDZ i 6-31++G**. U cilju pronalazenja metode koja daje najpouzdanije
rezultate, rezultati velikog broj metoda ¢e biti uporedeni sa CCSD(T)/CBS metodom,
koja je smatra zlatnim standardom u kvantnoj mehanici. Optimalne geometrije interakcija
¢e biti odredene kao minimumi na potencijalnim krivima, koje ¢e biti izraCunate nizom
prora¢una na pojedinacnim tackama. Proracuni ¢e biti uradeni u programskom paketu
Gaussian 09.

5. Ocekivani nau¢ni doprinos

Ocekuje se da c¢e istrazivanja planirana u okviru ove doktorske disertacije dati
viSestruko znacajan nauc¢ni doprinos, pri cemu se moze izdvojiti sledece:
- povecanje fundamentalnog poznavanja volumetrijskih svojstava razmatranih
Cistih komponenti zasi¢enih i nezasic¢enih organskih jedinjenja, kao i cis- i trans-
izomera nezasicenih jedinjenja i njihovih smeSa na atmosferskom pritisku,



- proSirenje baza podataka novim podacima o smeSama koje sadrZze nezasi¢ena
jedinjenja,

- utvrdivanje uticaja temperature na izvedena svojstva zasi¢enih i nezasic¢enih
organskih jedinjenja, kao i cis- i trans-izomera i njihovih smeSa,

- predvidanje ponasanja smeSa zasicenih i nezasic¢enih organskih jedinjenja, kao i
cis- i trans- izomera nezasic¢enih jedinjenja,

- uspostavljanje procedure za kvantno-mehani¢ke proratune nekovalentnih
interakcija jedinjenja sa dvostrukim vezama nalaZzenjem metoda koje daju
najpouzdanije rezultate,

- modelovanje geometrija i odredivanje energija nekovalentnih interakcija
koris¢enjem kvantno-mehanickih metoda.

6. Plan istrazivanja i struktura rada

U toku istrazivanja bi¢e uradeno sledece:

- pregled literature u cilju pronalazenja razli¢itth metoda za eksperimentalna
merenja, kao i metoda za medumolekulsko modelovanje interakcija

- odabir odgovarajucih zasi¢enih i nezasic¢enih organskih jedinjenja, kao i cis- i
trans- izomera za eksperimentalna merenja njihovih osnovnih termodinamickih
svojstava, kao i svojstava njihovih smesa na atmosferskom pritisku,

- eksperimentalno odredivanje gustina zasi¢enih i nezasi¢enih organskih jedinjenja
I Cis- i trans- izomera i njhovih smeSa na atmosferskom pritisku u odredenom
opsegu temperatura i obrada dobijenih podataka,

- proracun izvedenih volumetrijskih svojstava za pomenute sisteme, kao i analiza
dobijenih rezultata i procena ponaSanja zasi¢enih i nezasi¢enih organskih
jedinjenja, kao i cis- i trans- izomera i njihovih smesa,

- modelovanje medumolekulskih interakcija pomoc¢u kvantno-mehanickih metoda.

Ocekuje se da ¢e doktorska disertacija imati sledeca poglavlja: Uvod, Teorijski deo,
Eksperimentalni deo, Rezultati eksperimentalnih merenja, Modelovanje dobijenih
rezultata, Zakljucak, Literatura.

U poglavlju Uvod bi¢e definisani glavni ciljevi disertacije, predmet istrazivanja i
doprinos disertacije.

U okviru Teorijskog dela doktorske disertacije bi¢e obuhvacen pregled procedura za
odredivanje volumetrijskih svojstava na atmosferskom pritisku, za Ciste supstance i1 za
njihove smese i njihovo modelovanje kvantno-mehani¢kim metodama.

U okviru Eksperimentalnog dela, bi¢e dat prikaz izbora sistema koji su kori$¢eni u daljoj
analizi, opis aparature na kojoj su radena eksperimentalna merenja na atmosferskom
pritisku, kao i opis obrade eksperimentalnih podataka za ¢ista jedinjenja, kao i za njihove
smese.

U poglavlju Rezultati eksperimentalnih merenja, bi¢e dati kompletni rezultati sa
Ispitivanjem uticaja temperature i sastava na ponaSanje zasi¢enih i nezasi¢enih Cis- i
trans-izomera organskih jedinjenja, kako i njihovih smeSa.

Poglavlje Modelovanje dobijenih  rezultata obuhvatice proratun i analizu
medumolekulskih interakcija izabranih jedinjenja i njihovih smeSa.



U poglavlju Zakljucak bice sumirani svi dobijeni rezultati na osnovu izvedenih
istrazivanja.

Svi citirani navodi, kao i radovi koji su nastali u toku istrazivanja i rada na ovoj
doktorskoj disertaciji, nalazice se u poglavlju Literatura.

7. Zakljudak i predlog

Na osnovu izloZenog Komisija smatra da kandidat MILANA M. ZARIC ispunjava
sve potrebne uslove za rad na predloZenoj temi doktorske disertacije. Takode na osnovu
iznetih podataka, Komisija smatra da je tema predlozene doktorske disertacije pod
naslovom: “EKSPERIMENTALNO ODREDPIVANJE VOLUMETRIJSKIH 1
STUKTURNIH SVOJSTAVA I MODELOVANJE SMESA NEZASICENIH
ORGANSKIH JEDINJENJA” nau¢no utemeljena. Istrazivanja u okviru ove doktorske
disertacije pripadaju naucnoj oblasti Tehnolosko inZenjerstvo, uza naucna oblast
hemijsko inzenjerstvo, za koju je matican TehnoloSko-metalurski fakultet Univerziteta u
Beogradu. Komisija predlaze Nastavno-nau¢nom vec¢u Tehnolosko-metalurskog fakulteta
Univerziteta u Beogradu da kandidatu Milani M. Zari¢ odobri izradu doktorske
disertacije pod navedenim naslovom. Za mentora se predlaze dr Mirjana Kijevc¢anin,
redovni profesor TehnoloSko-metalurSkog fakulteta u Beogradu.
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