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Beorpan, Cryaentcku Tpr Op. 1

3AXTEB
3a JaBams-€e carJiacHOCTH Ha pedepar o ypaleHoj TOKTOpPCKOj ucepTanuju
Monumo nma, cxonHo wiany 47. cr. 5. Tauka 4. Craryra YHuBepsutery y beorpany (“I'macHux
Vuusepsutera y beorpamy” 6poj 162/11, npeummihen tekcr, 167/12, 172/13 u 178/14), nate
carjlacHOCT Ha pedepat o ypaljeHo] JOKTOPCKO] AUCEPTAIMjU KaHu1aTa:
Jlvke (Pagomup) MartoBuha, macrep nnxemep

KAHAUJIAT: Jyka MatoBuh nipujaBuo je JOKTOPCKY JAUCEPTAIIN]y MOl HA3UBOM:

»CHHTe3a 4 CBOjCTBA HOBUX 00ja ca a30 U BUHMJI-TPYIIOM 3a MPpUMeEHY y cojiapuuM henujama
aKTUBMPAHUM 00jomM*“

W3 nayune obnmactr:_TeXHOJ0IIKO HHKEHEePCTBO

Vuusepsurer je gana 28. 11. 2019. roguue, cBojum akrom 61206-4687/2-19, nao carnmacHOCT Ha
MPeUIOr TeMe IOKTOPCKE IUcepTallije Koja je riacuia:

» CHHTEe3a U CBOjCcTBA HOBUX 00ja ca 230 U BUHUJI-TPYIIOM 32 IPUMEHY Yy COJIAPHUM
heaunjama akTuBUpanum Gojom “

Komucuja 3a oneny u onbpany DOKTOpcke aucepraiuje kauanaara_Jlyke MaTtoBuha obpasosana je
Ha cemuui HacraBHo-HayuHor Beha oapskanoj 25. 08. 2022. rogune Omnykom dakynarera moa Op.
35/198, y cacraBy:

Hme u npe3ume 3Bame Hayuna obnact

1.1p Ayman Mujun PenoBuu npodecop Oprasncka xemuja

2.]Ip Bpanumup I'pryp Penosuu npogecop Enexrtpoxemuja

3.Ip Kemko Butnuk HayuyHu caBeTHUK Teopujcka oprancka xemuja
4.]Ip Hemamwa TpumoBuh Banpennu npogecop Oprasncka xemMHuja

5. Ap Muaan Kynuh

Buum HayyHu

Hayka o maTepujantuma

CapaJHHUK

CryneHT je ymucaH Ha JOKTOpcke crynuje mkoncke 2014/2015. romune.

Ha 3axTeB cryaenra, y ckinany ca CratyroMm YHuep3utera y beorpany u Ctaryrom @akynrera, AeKaH
je moueo Pemerse Op. 20/184 ox 29.09.2020. roguHe 0 MpOIyX ey POKa 3a 3aBpIIETAK CTYIHja 10
UCTEKa TPOCTPYKOr Opoja MIKOJCKMX TOAMHA IMOTPEOHMX 3a peasu3anujy YIHUCAHOT CTYIHjCKOT
nporpama, OHOCHO J10 Kpaja mkosicke 2022/2023. roue.

HacraBHo-Hay4Ho Behie @akynrera mpuxsatuiio je pedepat Komucuje 3a olieHy 1 010paHy JOKTOPCKe
JcepTallrje Ha ceqHuIM onpkanoj naHa 20.09.2022. romune.

JEKAH ®AKVIITETA

[Ipod. ap Ilerap YckokoBuh




YHABEPSUTET ¥ BEOTPALY
TEXHOACLIKD WETAAYPUIKH ®AKYATET

GEOTrPAA
Ha ocuoBy unana 101. Craryra Yuusepsutera y beorpany (“Inacnux Vwuueepsumema y
beozpaoy 6p. 201/2018") v 4unana 76. ctas 1. u craB 4. Craryra TexXHOJIOWKO-METANyPUIKOT
¢akynrera y Beorpaay, kao u 3axTeBa CTYAGHTa 3a MPOIY’KEHE POKa 3a 3aBpLUETAK CTyIHja
Jekan noHOCH

PEINEBLE

0 NpOJY:Key POKA 32 3aBPUIETAK CTY/AHja

Crynenty Jlyku Martosuhy, Opoj nnaexca 4027/2014, ynucaHom-0j y npBy roflHy AOKTOPCKHX
akazeMckux cryauja wkoncke 2014/2015. roause, npojyskasa ce pok 3a 3aBpLIETAK CTYAM]a 10
McTeKa TPOCTPYKOr 6poja IKOJACKUX roAMHA NOTPeOHMX 3a peanu3aumjy yNWcaHor CTYWjCKOr
nporpama, 0HOCHO 10 kpaja koncke 2022/2023. roauxe.

IHoyka o npagHom neky:

[TpoTHB OBOT pelerma HMEHOBaHH-a MOKe NoaHeTH kanby Casety Pakynrera y poky oA 8 naHa
0]1 IaHa MpHjeMa peluea.

HocraButy:
- CryaeHrty:
- Cnyx0u 3a CTYAEHTCKA NUTakba;
- OniuToj cayxOu — apXUBH.




v
Ha ocnoBy ui. 40. ctaB 3. 3akoHa 0 BUCOKOM 00Opa3zoBamy, wi. 112. cras 3. Craryra YHuBepsurera y beorpany,
gi1. 88. craB 3. Craryra TM®-a u ui. 39. [IpaBunHuka o gokTopckum cryaujama TM®, Ha ceqauum HacraBHo-
HayuyHor Beha TexHomonrko-metamypmkor ¢akynrera ox 20.09.2022. ronune, 10HETa je
OHIVYKA
0 mpuxBaramy PedepaTa o oLeHH JOKTOPCKE AUCEepTaIHje

[Tpuxsara ce Pedepar Komucuje y cacrapy: np Jyman Mujun, penoBHu npodecop YHuUBEp3uTera y beorpany,
Texnonomxko-meranypuiku ¢akynrer, ap bpanumup I'pryp, penosuu npodecop YHuBepsurera y beorpany,
Texnonomxko-meranypuiku ¢akynret, Kesbko ButHuk, HayuHu caBeTHUK YHuBep3urtera y beorpany, UHcTUTYT
3a XeMH]Jy, TEXHOJIOTH]Yy U METalyprujy, IHCTUTYT o/ HallmoHaiHor 3Havaja 3a Penyonuky Cpoujy, np Hemama
Tpumosuh, Banpennu npogecop YHusepsurera y beorpany, TexHonomko-metanypuiku ¢akynrer u ap Munan
XKynwuh, Buim HayyHu capagHuk YHHuBep3uTera y beorpany, MHCTUTYT 32 MyITUIMCIIUIUIMHAPHA UCTPAKUBaha,
0 TperJiefly ¥ OolleHH ypal)eHe TOKTOpPCKE nucepTaluje noja Ha3uBoM: ,,CHHTe3a U CBOjCTBAa HOBHMX 00ja ca a30
U BUHWI-TPYIIOM 32 PUMeHY Yy cosiapHuM hesqmjama aktuBupanum 0ojoM* kojy je noaneo Jlyka Martosuh,
MacTep HMHXemep U ynyhyje ce Ha carmacHocT Behy HayuyHux 00acTH TEXHHUKHX Hayka YHHMBEpP3UTETa y
beorpany.

Behe nayunux obGnacTu TEXHWYKHMX Hayka YHHBep3uTeTa y beorpamy nmano je carflacHOCT Ha MpEJioT TeMe
nokrtopcke auceptrauuje Jlyke Martosuha, non HazuBoM ,,CHHTe3a U CBOjCTBa HOBHUX 00ja ca a30 M1 BUHUJI-
rpynoM 3a mpuMeHy y cosiapHum heimjama akruBupanum 6ojom* Omnykom 0Opoj: 61206-4687/2-19 on
28.11.2019. ronuge.

Bepuduxkanuja HaydHIX TOTIPHUHOCA:

Kateropuja M22:

1. Luka Matovié, Nikola Tasi¢, Nemanja TriSovi¢, Jelena Ladarevi¢, Vesna Vitnik, Zeljko Vitnik, Branimir Grgur, Dusan Mijin, On the azo
dyes derived from benzoic and cinnamic acids used as photosensitizers in dye-sensitized solar cells, Turk J Chem, 43 (2019) 1183- 1203,
IF=1,151, ISSN 1300-0527,doi: 10.3906/kim-1903-76

2. Luka Matovié, Jelena Ladarevi¢, Zeljko Vitnik, Vesna Vitnik, Dusan Mijin, A detailed UV- Vis spectral investigation of six azo dyes derived
from benzoic- and cinnamic acids: experimental and theoretical insight, C R Chim, 24 (2021) 267-280, IF=2,550, ISSN 1631-
0748,doi:10.5802/crchim.85

Kareropuja M33:

1. Luka Matovi¢, Julijana Tadi¢, Aleksandra Masulovi¢, Nemanja TriSovi¢, Jelena Ladarevi¢,Dusan Mijin, Uticaj strukture azo boja na
fotonaponske karakteristike solarnih ¢éelijaaktiviranih bojom, 32. Kongres o procesnoj industriji Procesing 19, Zbornik radova, str. 219-224,
ISBN 978-86-81505-94-6, Beograd 30-31. maj 2019.

2. Luka Matovi¢, Aleksandra Masulovié, Julijana Tadié, Jelena Ladarevi¢, Bojan Bozi¢,Branimir Grgur, Maja Radeti¢, DuSan Mijin, Primena
azo boja u izradi fotonaponskihsistema, 30. Kongres o procesnoj industriji Procesing *17, 2017, str. 69-74, ISBN 978-86-81505-83-0,
Beograd 1-2. jun 2017.

Kareropuja M64:

1. Luka Matovi¢, Julijana Tadi¢, Aleksandra MaSulovi¢, Dusan Mijin, Influence of azo dye structure on photovoltaic characteristics of dye
sensitized solar cells, 6. Konferencija mladih hemicara Srbije, Beograd, oktobar 2018, Knjiga izvoda str. 57, ISSN 978-86-7132-072-6.

2. Luka Matovi¢, Aleksandra MaSulovi¢, Jelena Ladarevi¢, Kristina Gak, Julijana Tadi¢, Nemanja TriSovi¢, Dusan Mijin, PTZ based
senszitizers with azo functionality, XIV Simpozijum “"Novel Technologies and Economic Development/Savremene tehnologije i privredni
razvoj", Zbornik izvoda radova, str.96, 22-23.10.2021., Leskovac ISBN 978-86-89429-44-2

Onnyky nocraButH: Behy HayuHnX 00nacTi TEXHUUKNX HayKa Y HUBEp3UTETa, MEHTOpY, Ci1y>KOM 3a HACTaBHO-CTYIEHTCKE
nocnose, bubnuorenn n Apxusu dakynrera.
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YHUBEP3UTET Y BEOI'PALLY
TexHom0MIKO-MeTATYPIIKH (paKyJITeT

HACTABHO-HAYYHOM BERY

IIpenmet: Pedepar o ypahenoj mokropckoj mucepranuju kanmuaara Jlyke MaroBuha, macrep
WHX. TEXHOJIOTHje

Onmnykom 35/198 6p. ox 25.08.2022. roauHe, uMeHOBaHH CMO 3a wiaHoBe Komwucwuije 3a
nperiesn, OleHy W OJ0paHy JOKTOpCKe aucepranuje kanmunata Jlyke Marouha, mactep HMHXK.
TEXHOJIOTH]j€ MO]T HACJIOBOM:

CuHTe3a U CBOjCTBA HOBHX 00ja ca 230 1 BUHWI-TPYIIOM 32 IPUMEHY Yy coJiapHuM henujama
aKTHBMPAaHUM 00joM

[Tocne mpermena pocraBibeHe Jlucepranuje W Apyrux mparehux martepwjasa W pasroBopa ca
karaunatom, Komucuja je caunamna crnenehu

PED®PEPAT

1. YBOJ
1.1. Xponosoruja ogodopaBama 1 u3paje guceprauuje

[Ikoncke 2014/2015. roaune kanauaar Jlyka MatoBuh, Mactep MHX. TEXHOJIOTH]E, YIIHCAO
je IOKTOpCKE CTyAMje, Ha CTYOUjCKOM IMporpaMmy XeMH]CKO HHXKEHEPCTBO, Ha TEeXHOJOLIKO-
MeTalyplKkoM ¢akyiTery, YHuBep3uTera y beorpany.

19.09.2019. - Ha cemnunm HacraBHo-HayuHor Beha moHera je omiyka Op. 35/300 o
umeHoBawy Komucuje 3a oueHy moJoOHOCTH TeMme Ioj Ha3uBoM ,,CHMHTe3a M CBOjCTBA HOBHX
00ja ca a30 M BHHWI-TPYNIOM 32 NPHMEHY Yy coJIapHMM heiamjama akTuBHpaHuMm 0ojoM*, U
nonoOHocty Kanaunara Jlyke MaroBuha, MacTep HMHX, TEXHOJIOTHje,3a H3paay IOKTOPCKE
JcepTalyje.

31.10.2019. - Ha ceguuin HactaBHo-HayuHOT Beha TexHOMOMKO-MeTanypkor dakynreTa
VYuusepsuteta y beorpany nonera je omiyka O0p. 35/336 o mpuxsatamy Pedepara Komucuje 3a
OIICHY MOJO0OHOCTH TeMe MMoja Ha3uBoM: ,,CHHTe3a M CBOjCTBA HOBHX 00ja ca a30 M BHHWJI-
rpynoM 3a NpuMeHy YycoJapHuM heamjama akTuBHpaHuM 00joM‘ M KaHAMJATa 3a U3pany
nokropcke aucepranuje Jlyke Marosuha, MacTep MHXK. TEXHOJIOTH]E, a 32 MEHTOpA OBE JJOKTOPCKE
aMcepranyje MMeHoBaH je Ap Jyman MujuH, penoBHH mnpodecop TexXHOJIOMIKO-MeTalTypIiKor
¢axynrera, YHuBep3urera y beorpany.

28. 11. 2019. - Ha cexanuuu Beha HayuHux o0nacTé TEXHWUKMX HayKa YHHBEp3UTETa Y
beorpany nonera je omtyka (omryka Op. 61206-4687/2-19) o naBamy carillaCHOCTH Ha HpPEAJIOT
TeMe JoKTopcke nucepranuje Jlyke MaroBuha, MacTep HWHX. TEXHOJOTHje, MOJ HA3UBOM:
,,CHHTe3a 1 CBOjCTBAa HOBHX 00ja ca 230 M BUHMJI-TPYIIOM 32 NPUMeHY y coJiapHuM henujama
aKTHBHPaHUM Oojom*.

25. 08. 2022. - Ha cemuuuu HacraBHo-HayyHOr Beha TeXHOIOIIKO-METAaTypIIKOT
¢daxyntera y beorpany nonera je omimyka Op. 35/198 o umenoBamy Komucuje 3a oueny u og0pany



JIoKTopcke aucepranuje Jlyke MaroBuha, MacTep WHXK. TEXHOJIOTHjE TOJ Ha3uBOM: ,,CHHTe3a H
cBojcTBa HOBHX 00ja ca a30 M BHHWJI-TPYNIOM 3a INpPHMeHY Yy cojJapHuMm henujama
aKTHBHPaHUM Oojom*.

1.2. Hayuna obsact qucepramnumje

HctpaxknBama y OKBUPY OBE JOKTOpPCKE IUCEpTalldje MpUIaaajy HaydHO] 0OJacTw
TexXHOJOMKO HHXEHEPCTBO W YXKO0] HaydyHO] oOmacT XEeMHJCKO HHKEHEPCTBO, 3a KOjy je
TexHosomKko-MeTaTypik ¢GakyyiTeT YHHBep3uTeTa y beorpaxy marnyHa yctanoBa. MeHTOp
Kangugara, Ap Jyman Mujun, pemoBHu mnpodecop TexHomomKo-MeTamypukor (akynTera,
VYHuBep3utera y beorpaay, je Ha OCHOBY HaydyHOI MCKYCTBa M 00jaBJb€HUX HAyYHHX pasioBa
KOMIIETEHTAaH J1a pyKOBOJIM U3pa/ioM OBE JJOKTOPCKE ucepTaluje.

1.3. buorpadcku noganu o KAaHAUAATY

Jlyka (Pagomup) MartoBuh pohen je 14.12.1987. ronune y beorpany, rae je 3aBpiino
OCHOBHY WIKONY W THWMHa3Wjy. OCHOBHE akaJeMCKe CTy[aje 3aBpIIno je Ha TexXHOJIOIIKO-
MeTanypimkoM (¢akynreTy YHuBep3uTera y beorpamy, Ha CTyaujckoM mporpamy XeMHJCKO
WHXXEHEpPCTBO, 0jicek Oprancka xemMHujcka TEXHOJoruja U mojuMepHo uHxkemepcTBo (OXTIIN).
Macrep akageMcke cTyawje Takohe je 3aBpmuo Ha TeXHOJIOMIKOM-METamypIikoM (akyaTeTy
VuuBep3uteta y beorpamy, Ha CTyaujcKOM mporpamy XeMHJCKO HWHXKEHmepCTBO. JlokTopcke
crymuje je ymmucao 2014/2015 wa TexHosomKO-MeTaTypimikoM (akynTeTy YHUBEpP3HTETa Y
beorpamy, Ha cryamjckoM mporpamyXeMujcko HHXemepcTBo. Om ¢ebpyapa 2017. romuHe
3anociieH je yMHoBammonom 1ieHTpY TexHomomko-metanmypuikordakynreray beorpamy Ha
MPOjeKTy MOJl Ha3UBOM ,,IIpoydaBame cuHTE3€, CTPYKTYpE U PEAKTUBHOCTU OPTaHCKUX jeIU-CHA
npupoHor U cuHTeTcKor nopekia” (OM 172013) mox mokpuBeT/bCTBOM MUHHCTApPCTBA MPOCBETE,
HayKe U TeXHOJIOMIKOT pa3Boja Penyonuke CpOuje. TpenyTHO yuecTByje ymelyHaApOIHOM MIPOjEKTY
Hay4JHO-TEXHOJIOIIKe capaame n3mel)y Penyonuke CpBuje u Penmy6nuke CrioBeHuje, 1MoJ1 Ha3UBOM
»Novel liquid crystalline materials for application in diffractive optical elements’’. Yman je
Cprckor xeMHjcKor ApymTBa. TedyHO FrOBOPH U IMUILIE EHTJIECKU je3HUK.

Jlyka P. MaroBuh je aytop aBa pana y ucrakHytuM MmehyHapomHum daconucuma (M22),
jenaHaecT caomilTema ca Mel)yHapoqHUX cKymnoBa mrTamnanux y ueinuau (M33), 1Ba caoniuTema ca
MehyHapoaHuX CKymoBa InTammaHux y wu3Boay (M34), deTtupu caommTema ca CKyImoBa
HAI[MOHAJTHOT 3Hauaja mTaMnanux y neaunu (M64) u jegan perucTpoBaH MaTEHT HA HAIIMOHATHOM
HuBoy (M92).

2. OIIUC JNCEPTALIMJE
2.1. Caapxaj nucepranmje

JlokTtopcka nucepranvja kanaugara Jlyke MartoBuha, mactep WHXK. TEXHOJOTHje, MOJ
Ha3uBOM: ,,CHHTe3a M CBOjCTBA HOBHMX 00ja ca 230 M BHHWI-TPYIIOM 32 NPUMEHY Y COJIAPHHUM
henujama akTuBupanum 0ojom* Hamucana je Ha 130 HymepHCcaHUX CTpaHa, y OKBHPY KOJUX ce
Hanaszu 54 ciuka (o kojux je 1 cnuka y Ilpunory), 20 cxema (ox kojux je 1 cxema y Ilpunory), 16
Tabena (ox xojux cy 3 tabene y [Ipunory) u 193 nuteparypHux HaBoja. JlokTopcka aucepraimja
canpxu cieneha mornasika: YBon, Teopujcku paeo, ExcnepumenrtanHu neo, Pesynrate u
IMcKycHjy, 3akibyuak, Jlureparypy u Ilpunor. Ilopen tora, mucepranumja caapxu Pe3ume Ha
CPIICKOM U €HrJieckoM je3uky, Crnmcak ckpahenuna u cum6Oona, 3axBannuny u Caapxkaj. Ha xpajy
aucepranyje nare cy buorpaduja kanauaara, kao u MzjaBa o ayropctBy, M3jaBa 0 MCTOBETHOCTH
IITaMIIaHe U eJIEKTPOHCKE Bep3Hje JOKTOPCKOT paja, M3jaBa o kopumhewy n OneHa u3BemiTaja o
IIPOBEPU OPUTHHAITHOCTH JAOKTOpcKke auceptauuje. 1o cBojoj hopmu u canpxajy, paa 3a10BoJbaBa
cTanzapae YHuBep3uTeTa y beorpany 3a JOKTOpCKy JucepTalujy.



2.2. Kparak npukas rnojeAMHAYHU X OrJIaBJbA

VY mornaBspy YBOJ AT je Mperjiea TEOPUJCKUX OCHOBA, Ha KOjuMa ce Oazmpa aucepraiuja,
NpPUKa3aHU Cy MPEeIMEeT W LUJb JOKTOPCKE IUCEpTalijeé W HCTAKHYT J€ 3Hauyaj CIPOBEICHUX
UCTpaXkuBama. VcrakHyT je 3Hauya] OOHOBJPMBHX H3BOpA €HEpruje HaHAIIkBHIE, Ipe CBera
doToHanoncke TexHoJsoruje. CTaBJbeH je akieHaT Ha conapHe henmje akruBupane 6ojom (DSSC),
Ka0 M Ha KapaKTEPUCTUKE M YJIOTy MoJieKyna 0oje (poToceH3nTn3epy) Kao aKTHBHE KOMIIOHEHTE y
[EJIOKYITHOM TIPOIECY KOHBEP3HWj€ YIAJHOT 3pavema y EJIeKTpUYHY eHeprujy. HcrpaxuBame
MIPUKA3aHO Y IUCEPTANHjH 00yXBaTa CHHTE3Y M KapaKTepU3allnjy JABE CepHje jeIumbema ca Moryhom
npumenom y DSSC, m To mect a3zo jeaumerma (2a-¢ W 5a-¢) W meT jenumema Ha 0a3u
nupuanHujyM-joauna (A1-AS). Jlasee, mate cy meronie oapeljuBama COMBATOXPOMHUX CBOjCTaBa,
Ka0 M KBAaHTHO-XEMH]CKE METOJIe y LMJbY Kopenanuje (U3NYKO-XeMH]CKHX, (HOTOPU3NUKUX U
EJIEKTPOHCKUX KapaKTEPUCTUKA CHHTETH30BAHUX jEINHEHHA.

[TornaBwe Teopujcku aeo je mMoesbeH HA TPU TeMaTcke 1eauHe: @oToHanoHCKu edekar u
¢dbotonanoncku Marepujanu, ConapHe henuje um kareropusanuja (OTOHANMOHCKUX TEXHOJOTHjA U
Conapre henuje akTuBHUpaHe 60joM. Y MpPBOj TEMATCKO] IEIUHU JaT j€ KpaTaKk U KOHIIM3aH OTIHC
(dhoToHANOHCKOT eeKTa U CBOjcTaBa (POTOHAMIOHCKUX MaTepujaiia Koju cy peneBanTHu 3a DSSC. V
Jpyroj TeMaTcKoj LEIMHM JlaTa je KaTeropusalyja, Kao U KOHIIM3aH OMHUC U YIOpeJHa aHaau3a
KapakTepucTuka (POTOHAMMOHCKUX TEXHOJIOTHja 0 TeHepaiujama, ca akueHtom Ha DSSC. V tpehoj
TEMAaTCKO] LIETMHH JIaT je KpaTakK OMKC KapaKTepUCTHKA U (YHKIHM]je MOjeIUHAYHUX KOMIIOHEHATa,
ka0 u omnepatuBHor MexaHmsma DSSC mpumikom o3paunmBama. [loceban akieHar je Ha
Mouiekyaruma 0oja (poToceHsuTHzepuma), HBUXOBOM I00Hjalby, CTPYKTYpH M KapaKTepHUCTHKaMa
Ka0 aKTUBHO] KOMIIOHEHTH, WHTEPAKIMJU Ca IOJYIMPOBOJHUKOM (OKCHIOM MeTayia), Kao U Ha
CTPYKTYpHUM MoAu(UKalHjaMa Koje UMajy 3a IHJb MOCTHU3ake ONTUMATHUX (U3UYKO-XEMU]CKUX,
($hoTOGU3NUKMX U EIEKTPOHCKUX CBOjcTaBa OBUX MoJjekyna. [loceban (okyc je cTaBJbeH Ha a3o
0ojama u 0o0jamMa KOje y CBOjOj CTPYKTYpPH Caap’ke BHHWI-Tpymy. JlaT je mperien autepatrype o
3Ha4ajy ¥ yrnmotpeou oBux 60ja kao poroceHzutuzepa y cosapauM henmmjama. Takolhe, akieHar je Ha
00jaMa Koje ynase y cacTaB eNeKTPOJIUTa, GYHKIM]U U THIIOBHMA EJICKTPOJUTHUX KOMIIOHEeHTH. Ha
Kpajy, KOHIIM3HO j€ OMMCaH eIEKTPOXEMHUJCKH MPOLEC U MIPEHOC HAaeIeKTPpUCamha ca TMHAMUYKOT Tj.
KMHETUYKOT acleKTa MpHiINKoM noOyhuBama (oTOCeH3UTH3Epa, Ka0 M KApaKTEPUCTHKE H
MeToJiosioTrja Tmobosbinama epukacHocty DSSC ca acmekra moiekyna (GOTOCEH3UTH3Epa U
MEXaHUYKOT CKJIOIa cosapHe hemuje.

VY nornasspy ExcnepuMeHTATHHU /1€0 JaT je CIUCAK KOpUIINeHUX XEeMHKaIHja M OMHCaHH
Cy MOCTYIIIY CUHTE3€ M METOJ KapaKTepu3alije CHHTETU30BaHUX jeuiberha. OnucaHo je nooujame
jemumema MpBe cepuje (a30 jelumbera) peakiMjoM Oua3oToBama 4-aMuHOOEH30€Be U 4-
aMHMHOLIMMETHE KHCEIIMHE W HAaKHAJIHUM KYIJIOBAakEeM JOOWjeHMX IHAa30HUjyM-COJIM  ca
oarosapajyhom kyminyjyhom xommnonentom. Ilotom je mpukazaH mocTymak noOujama jeTumberha
apyre cepuje (jenumema Ha 0a3u MUPUANHK]YM-JOIKIa) KOjU je 00yXBaTao ABOCTENCHY CHHTE3Y,
e je y IpBOM KOpaky no0ujeH npekypcop 1-(2-eTokcu-2-0KcoeTrn)-4-MeTHIITHPUIHHI]yM-jO TN,
JIOK je y IpYroM KOpaky y OBaj MOJIeKYN yBeaeHa BuHHI-rpyrna KHosenarenoBom (Knoevenagel)
KOHJeH3aljoM ca oapehenum annexunoM. CBa jenumema Cy OKapakTepucaHa TEeMIEpaTypoM
TOIUbEHA, EJIEMEHTATHOM aHalIM30M, UWHQpApPBEHOM cHeKkTpockonujoM ca DypujeoBom
tpanchopmarmjom (enrn. Fourier transform-infrared spectroscopy, FT-IR), wundpanpsena
crniekTpockonuja ca @ypujeoBoM TpaHcHOpMaIMjoM TEXHUKOM IPHUTYIIEHE TOTalIHE pedieKkcuje
(eurn. Attenuated total reflectance-Fourier transform infrared spectroscopy), HykieapHOM-
MarHeTHOM PE30HAHTHOM cIeKTpockomujoM (eHri1. Protonic nuclear magnetic resonance, *H NMR
u C-13 Nuclear magnetic resonance, *C NMR) wu yiITpaby6MuacTOM-BHIEHBOM
ciektpoporomerpujom (enrn. Ultraviolet—visible spectroscopy, UV-Vis). Ilopen HaBeneHux,
omucaHe cy Mmeroje kopuirheHe 3a kBaHTHo-xemwujcke (enri. Density Functional Theory, DFT)
npopauyHe. Takole, nerajbHO Cy ONHMCaHe METOJAE HpUIIpeMe MOjeAMHAYHUX KOMIIOHEHTH U
cacTaBJbamba CoJIapHUX hemuja, y nuiby ojiepehruBama (OTOHAIOHCKUX CBOJCTaBA UCTHX.



VY nornaspy Pedyaratm M AMCKycHja NpUKa3aHU Cy PE3yATaTH TIPYNHMCAHU y JIEBET
TEMATCKUX LI€JINHA:

1. CuexkTpockomckKa U CTPYKTYPHA aHAJIN3a a30 MOJIEKVIIa

Y 0BOM JIeNy je MpHKa3aHa JeTajbHa KapaKTeph3anuja a3o jemumema FT-IR, xao u tH u 13C
NMR cnekrpockonujoM. MoJekyicka CTpyKTypa (OTOCEH3UTH3Epa HUrpa KJbYUHY VIOTY ¥y
Ipolecy IpeTBapama YIagHoT 3padyerma y eNeKTpuuHy eHeprujy. Unentudukanuja TayroMmepHor
o0NMKa MOJICKyJa Yy pacTBapayuMa paziU4UTe TOJAPHOCTH je OJf CYIITHHCKOT 3Hadaja, jep ce
TAyTOMEpPH, OCUM TpeMa (U3NYKO-XEMHUJCKUM CBOjCTBUMA, DPA3JIUKyjy ¥ TpeMa MPEHOIICHY
(doTorenepucaHor HaenekTpucama. Ca TEOPHJCKOT acleKkTa, YeTUPU OJf IIECT a30 MOJIeKyJa
oOyxBaheHa OBOM JUCEPTAIIN]jOM, MIOKAa3yjy CBOJCTBO a30-XUpPa30H TayTOMEpH]e, yCIiel MPUCYCTBA
XUIPOKCUITHE TPYIIE Yy MOJI0XKAjy 2 U y T0JI0kajy 4 y ogHOCYy Ha a3o-Tpymy. Kako 6u ce ocTtBapuo
JNEeTaJbHUJU YBUJ Y a30-XUAPA30H pABHOTEXKY OBHMX MOJIEKYJIa M YTBPAWIO IPUCYCTBO
JOMUHAHTHHUJET TayTOMEPHOT OONMKa, y MCTPAKMBAIKE j€ YKIbydeHa W aHalM3a IpeKypcopa y
CHUHTE3U a30 00ja HU3BEACHHWX M3 IMMETHE KHUCEIMHE KOJ KOjUX je KapOOKCWIHA Trpyna
ecrepuukoBana. Hajnpe je amammsoM mnomaraka nobwjenmx FT-IR, kao m H um C NMR
CIEKTPOCKONHUJOM TMOTBpheHa CTpyKTypa MpoydaBaHUX jelumema. Jlabe je mokazaHo Ja ce azo
00je, KOJ KOJUX je XHIPOKCUIIHA Tpyla y MOJIOXkKajy 2 Yy OJHOCY Ha a30 Be3y Hajase MPETex HO Y
XUIPA30HCKOM TayTOMEPHOM OOJHKY, Tj. Ja CE€ jeAuema a30 00je, KO KOJUX je XUIPOKCHUITHA
rpymna y mosioxajy 4 y oJHOCY Ha a30 Be3y Hajla3e MCKJbYYHBO Y a30 OOWKY y UBPCTOM CTalmy U Y
pactBopuma. Takole, mokazaHo je J1a KOJI jJeIUEba, KOja Y CBOjO] MOJIEKYJICKO] CTPYKTYPH CaJipiKe
XUJPOKCUIIHY TPYILY y Opmo-TIOJIOKajy Y OJHOCY Ha a30 Tpymy, (GopMupa Iceyao-IIecTOWIaH!
MIPCTEH YCJIENl CTBapama jake HHTPAMOJICKYJICKEe BOJOHUYHE Be3e. 300T MoIapHUjer KapaKTepa, OBa
BOJIOHMYHA BE3a j€ jadya KOJ XHAPA30H TayToMepa IITO pe3yiTyje heroBoM Behom crabmimsaiujom
y OJTHOCY Ha a30 TayToMep, Ia je M 3aCTYIJBCHOCT Xuapa3oH tayromepa Beha. Ca mpyre ctpane,
YCIIOCTaBJbathe€ HHTPAMOJICKYJICKE BOJOHHYHE Be3e KOJa jeaumema b-cepuje (2b u 5b) je
onemoryheno. Crtora je MpeTIOCTaB/LEHO Ja C€ OBH MOJICKYJIM Hajla3e HMCKJBYYHBO Kao a30
TAyTOMEPH Y YBPCTOM CTakby M Y paCTBOPHMA.

2. DFT amanusa

Ogaj neo je moaesbeH Ha jBe 1enuHe. [IpBa nenmmHa oOyxBara aHanu3y yzaesia MojeAnHAYHIX
TayTOMEpHUX OONMKa a30 jeaumema Yy pacTBOpy, Kao U ONTUMH3ALHUjOM T'eOMETpHje
CHHTETU30BaHMUX MOJIEKYJa NPHUMEHOM KBaHTHO-XEMHJCKMX IPOpadyHa y €TaHOoIy. AHAIN30M
eKCIIepUMEHTaIHUX Moaataka nooujenux FT-IR, kao u 'H u 3C NMR CHEKTPOCKOIMUJOM MOKA3aHO
je ma je Koj jemumbera a-cepuje (2a U 5a) TOMHUHAHTAH XHIPA30H TaAyTOMEp, 0K Ce jeluberba b-
cepuje (2b u 5b) mckpydnBOo Hamasze y aszo oOmuKky. Y Wby MOTBpPAE M Jajbe 00Opajae OBUX
nojaaraka, npuMmemena je DFT ananusa. [Ipumenom ase merozae, BSLYP u M06-2X, npouewmenu cy
OJTHOCH TOjeIMHAYHUX TayToMepa y e€TaHoily kKao pacTBapauy. IlokaszaHo je ma a3o 0oje m3BeneHe
U3 [IUMETHE KUCEIMHE MOTY 3ay3€TH YeTHpH KOH(pOopMaIoHa 00JIMKa Y 3aBUCHOCTH O] y3ajaMHHUX
porarmonux mosnokaja —N=N—, -C=C— i —C=0- agBoctpykux Be3a. Kao mocieauiia poraimje 0Ko
OBHX JeJIHOCTPYKHX Be3a JI0Ja3H J0 pas3liiKe y eHeprujama HacTalux KoHpopMmepa, a CAMUM TUM U
yIIeJIOM OBUX KOH(popMepa y pacTBopy. Jpyra 1enuHa ce 0aBu aHaJIM30M TayTOMEpPHE PaBHOTEXKE Y
eranosty. OBJie je NOKa3aHO J1a je ce Ha IOJIOXKA] PaBHOTEXKE a30-XMIPa30H MOKE YTHLATH U
npomeHoM pPH Bpeanoctu cpenune. Ilpunnkom TpeTHpama pacTBopa a30 jeAUIEHA y €TaHOTy
6a3oM HacTtajy ojapel)eHM aHjOHCKM W [MAHjOHCKM OOJHMIIM OBHUX MOJIEKyJla, Koje IOCenyjy
pa3nuuuTa (QU3MYKO-XEeMHjCKa, a CaMMM THM U €JIEKTPOHCKa CBOjcTBAa. Y IWIbY ojapehuBama
CTeleHa JIeTIPOTOHOBAmka, Kao W yjela MOojeJMHAYHUX JEeNpPOTOHOBAHUX OOJMKAa y pacTBOpY,
u3BpiieHa je DFT ananusa. Ilpukasane cy BpeOHOCTH elleMeHaTa ONTHMHM30BAaHUX T€OMETpHja
HEYTPaJIHUX U JETNPOTOHOBAHUX OONMKa, m3pauyHaTux npumeHom B3LYP u MO06-2X meroma y
Bakyymy, etanoiny u DMSO. Takohe, u3BpuieHa je ymnopeqHa aHalM3a EKCIIEPUMEHTAIHO



onpehernnx UV-Vis cnekrapa u UV-Vis cnekrapa xoju cy cumyiaupanu 1D-CPCM-M06-2X/6-
311++G(d,p) meTomoM mpu YeMy Cy y 003Up Y3€TH U HEYTPAIHH M JCHPOTOHOBAHU OOJMIIM a30
jenumema, ca rpadUUKUM MPUKA30M MOJIEKYJICKUX opOuTana koje Hajsehum nenom ydectByjy y
nporecy nodyhusama. Takole, aHAIOTHO je M3BPIIEHA U YIIOPEIHA aHAIN3a EKCIICPUMEHTATHUX H
cumynupanux UV-VIS criekTapa jelMmermha M3BEICHUX W3 IIMMETHE KUCEIHMHE, Ka0 U HbHXOBUX
CHHTETCKHUX IPEKypcopa y €TaHoIIy.

3. Hurepakumia dhotoceH3uTU3EPA CA pACTBAPAUEM

OBaj neo je mojeJbeH Ha TpHU LeiuHe. bynyhn ma ce xemmcoprnmmja GoToceH3UTH3Epa Ha
MOBPILIKHY MOJYIPOBOJHOT OKCHJA BpIIM U3 pacTBOpa, MMIIEpaTHB je Ja ce ojadepe MorojaH
pactBapay, jep dorodusmuka, (GUINUKO-XEeMHJCKAa ¢ E€JEKTPOHCKAa CBOJCTBA MOJIEKYJa
(dboToceH3uTrzepa 3aBuce oJ pacteapaya. Crora je, y MpBOj LIETUHU, UCTIMTHBAH COJIBATOXPOMHU3aM
CHHTETH30BAHUX a30 jeaumberba y 34 pacrtBapaua pasmuumte molarnosti. [pyra menuna ce 0aBu
WCIIUTUBAKEM JIOTIpUHOCA CHeNUUIHUX W HecnenupuuHux WHTepakiuja usMmel)y Momekyma
pacTBapaya ¥ HUCIUTHBAHUX ]E€IMIbEHa METOJIOM JIMHEApHE KOpeallHje €HEepruje CoJIBaTalluje,
(LSER, enrn. Linear solvation energy relationships) mnomohy Karananose (Catalan)
coJiBaToXpoMHe jenHaunHe. [loka3aHo je na Hajsehu yTHIla) HAa COJIBATOXPOMHE KapaKTEPUCTHKE
CBUX CHUHTETHUCAaHUX jeU-€lha HUMajy HecneuupuyHe HHTEepaKUuje, MPEeTekHO YCIOBJbEHE
nosiapu3abunHomhy pacTBapaya, 0K je yTHIa) crielupUuHUX MHTepakiuja 3aHemapsbuB. Tpeha
HeNMHa ce 0aBM YIOpEIHOM aHaJIM30M yTHIlaja MpoMeHe BpeaHocTH pH cpennHe Ha TayTOMEpHY
PaBHOTEXY TIOMEHYTHX a30 jelUbCHha J0JaBalbeM HEOPraHCKHX M OPTaHCKH KHCelTWHa U 0aza y
pacTBope pa3InyYUTEe MOJIAPHOCTH.

4, denwomenu nobOvhuBama M HMHTPAMOJEKYICKOr TpaHcdepa HaeleKTpucama 2a-c U Sa-c
jenrmbema

OBaj neo oOyxBaTa aHaJM3y MOJIEKYJIApHUX OPOMTAHMX €Hepruja (HajBHUINE TMOMYHCHE
moutekyicke opoutare (HOMO) u HajHmke HemomymeHe Mouekyiacke opoutare (LUMO)) nakon
noOyhuBama a30 jeumbema, KopuliheleM KBaHTHO-XEMHU]CKUX IpopadyHa. [lokazaHo je ma ce y
a30 MOJIEKYJIMMa IPEHOIICHEe HaelleKTpUcama BPUIM O] €JNEeKTPOH-JOHOPCKOT [0 EJIEeKTPOH-
aKUENTOPCKOT JeNia MpuinkoMm noOyhuBama, kao M na A0OHjeHe BPEIHOCTH pa3jiMKe E€Hepruja
mmehy HOMO u LUMO opOuTtajia CHHTETU30BaHHX a30 jE€UI-CHa 3aJ0BOJbABA]y HEOIXOHH
EHEepreTCKu KputepujyM edukacHor goroceHsutusepa. Takohe, UCIUTHBAKHE UHTPAMOJIEKYICKOT
TpaHcdepa je TMOTHOMOTHYTO KBAHTHO-XEMHUJCKMM MPOpauyyHHMMa U aHalW30M JIOJaTHUX
napaMmerapa IpeHoca HaelleKTpHcama, Kao IITO CYy: BPEAHOCTH TalacHe Oy>KHWHE Koja OAroBapa
MakCUMyMy arncoprmnuje (Amax), eHepruja moodyhusama (Ex), chmare ociunaropa (f), mompuroc
MOJICKYJICKHX opOuTana modyhusamwy (MO), cmocoOHOCT cKymsbama ymamHor 3pauewsa (LHE),
npenoc Haenekrpucama (°), npehenn nyr Haenextpucama (d°T), H u t unzekcu, Kao u UHTErpanu
MpeKIIanama.

5. ®oronanoncka ceojcrBa cacraBjbeHnx DSSC ca a3o O0ojaMma kao hOTOCEH3UTH3EPUMA

VY oBOM Jieny JaTe ¢y eKCIepUMEHTAIHO ojipel)eHe BpeJHOCTH (OTOHAMOHCKUX IapameTapa
no0MjeHuX o3paunBameM IHiecT cactaBjbeHux DSSC y comapHom cumynatopy. Pesynratu cy
npuKasaHu y Buay Jsc-Voc Aujarpama, Ha OCHOBY KOjU Cy HW3payyHaTH ApPYrd (POTOHANOHCKU
napameTpu Kao mro cy (akrop nonymeHoctH (FF) u epukacHOCT KOHBep3Hje yrnaaHOT 3paycmha y
enekTpuuHy eHeprujy (n). HobujeHe BpeaHocTH (OTOHANMOHCKUX Mapamerapa cy ymnopehene ca
BpenHocTuMa (potoHanoHckux napamerapa DSSC koja je caapikana AuTeTpadyTHIAMOHU]yM-1IUC-
6uc(uzotuonnjanar)ouc(2,2’-ounupuaun-4,4’ - 1nkapOOKCHIIAT)pYTEHU]yM KOMILJIEKC
(xomepuujanHo mo3HaT kao N719 60ja) xkao dorocencuruzep. Ce conapHe henmje cy caapkane
TuO; ka0 MOJYNPOBOAHWK M KOMEPLHMjaJIHHM TEYHH EJNEKTpoJuT Ha Oa3u jon-tpujoauna (17/137)



penokc mapa. Jlaske, 0Baj J1e0 je MojAesbeH Ha JBE LENUHE: YIOpeIHa aHalInu3a BPEIHOCTH PA3IIHKE
edepruja HOMO-LUMO (4EHL), Amax ¥ TYCTHHE CTpyje Kpartkor cmoja (Jsc) BpeIHOCTH, Kao U
yrnopenna ananuza Bpeanoctu LUMO enepruje ¢orocensutusepa (ELumo) u Jsc BpemHocTu.
W3Bpimiena je KopenalMoHAa aHaliM3a IapaMmerapa pelieBaHTHHX 32  KapakTepu3alujy
¢doTonanonckux cBojcraBa DSSC, a camum TuM U 3a ontumuzanujy epukacHoctu DSSC.

6. ATR-FTIR,'H u ¥C NMR ananusa jenumemna Ha 0a3y nupuanarjyM-jomna (Al-AS)

Y oBOM jeny mucepranyje, IpHKa3aHa je JeTajbHAa KapaKTepu3alldja jeIumbermha Ha 0a3u
mupuauamjyM-jomuaa FT-IR, xao u H u 3C NMR cnexrpockonujom. AHamm3oMm n00ujeHHX
1oJiaTaka MoTBplheHa je CTpyKTypa CUHTETUCAHUX JEIUbECHA.

7. UV-Vis anammza Al-AS5 Moiekyia

Kaxo Ou ce ocTtBapuo nerasbHUU YBUJ O yTUIA]y PH BpenHOCTH cpeauHe Ha jeumbenha Ha
0a3u nMupuIUHUjyM-joauaa, u3spiieHa je UV-Vis cnekTpockorncka aHanuza y eraHoiy. [lokazano
jé la CBa jequmea TMOKa3yjy jeHy WHTEH3WBHY alCOPIIHOHY TpPaKy, Koja ojAroBapa m—m™
HOMO-LUMO enekrporckoM mpenady. ExcrnepuMeHTanmHO ITOOWjeHHM MOAAlM Cy TOTBpheHH
KBaHTHO-XEMHJCKHM MPOpaYyHUMa, TIPH YeMy je 100ujeHo n00po cnaramwe UV-VIS ancopriroHux
Tpaka eKCIepUMEHTAITHO O/ipe)eHNX U CUMYJTUPaHUX allCOPIIIHOHMUX CIIEKTapa.

8. Amnanusa rpaHnyHux MoJiekyickux opoutana (FMQO)

VY oBOM jeny M3BpIIEHA je KOpelalMoHa aHajdu3a BPEIHOCTH pasliuKe eHepruja usmehy
HOMO u LUMO opOutana jemumema Ha 0a3u TUPHIMHHU]YM-JOIUAQ, U3padyyHATHX MPUMEHOM
MO06-2X u B3LYP merona. IlokazaHo je ma, mako mocToje pas3jiMKe y MOOMJEHHM BPEIHOCTUMA
enepruja HOMO u LUMO opOurtana, o6e mMeToAe Cy y CarJlaCHOCTH J1a HajMamy BPEAHOCT
eHepruje nmodyhuBama moceayje jeIumbeme Koje y cB0joj crpykTypu noceayje N,N-aumernnamuHo-
rpymy. Takohe, mcruTHBame WHTPAMOJIEKYJICKOT TpaHc]epa HaelIeKTPHCama je MOTIHOMOTHYTO
KBaHTHO-XEMHUCJKUM MpONpadyyHuMa u aHaiau3om poaatHux CT mapamerapa, Kao HITO Cy BPEIHOCT
TajacHEe Jy)KMHE KoOja OAroBapa MaKCUMyMY alCcoOpIdje, eHepruja mnoOyhuBama, CHara
OCLMJIATOpa, JOMPHUHOC MOJEKYJICKHX OpOuTasia moOyhuBamy, CIIOCOOHOCT CKyIJbama YIIaJHOT
3pauema, MPEHOC HaeIeKTpHCcama, Ipel)eHu myT HaeleKTpucama, H u t nHAeKCcH, Ka0 M HHTErpalin
npekianama. [lopen HaBeeHOT, MpUKa3aHa je U AUCTpHOYIMja TPAaHUYHUX MOJICKYJICKHX OpOuTaia
(HOMO u LUMO) jenumema Ha 6a3u MUPUAMHUJYM-JOANA, KAO0 U U3PAYYHATUX PA3IHKa I'yCTHHE

HaeJleKTpHcama H3Mel)y OCHOBHOr W MpBOr MOOyheHOr crama OBHX MOJIEKYJIa W I€HTapa
Haesnekrucama CH(p)/C—(p) nomohy TD CPCM-M06-2X/6-311++G(d,p) meroze.

9. ®doronamnoncka ceojcrBa cactaBbeHuX DSSC ca A1-AS ka0 e1eKTPOJIUTHOM KOMOOHEHTOM

VYoBoM Jienry M3BIIEHA je aHaJIM3a €KCIIEPUMEHTAIHO JOOMjeHUX BPEAHOCTH €(PUKACHOCTU
npeTBapama GpoToHa (ymaaHor 3pauewma) y enekrpuuny ctpyjy (IPCE) DSSC ca jenumemrnma Ha
0a3d OUPHIMHUjYM-jOAWAA Kao JOJATHOM  ENeKTPOJIMTHOM KommoHeHToM, TiO2 Kkao
noyrnpoBoaHUKOM U N719 6ojom kao dotocensutuzepom. Takole, ekcriepumeHTanHO ¢y oapehene
BPEIHOCTU I'e€HEepHCaHe I'YCTHHE CTpYyje KpaTKor CIoja, Kao U oJroBapajyhux BpeJIHOCTH HAINOHA
otBopeHor koia (Voc) comapHux hemuja ca jenumemrMa Ha 0a3u NMUPUIMHHUJYM-jOAMIA Kao
JOJJATHOM €JIEKTPOJIMTHOM KOMIIOHEHTOM. Ha OCHOBY OBHMX BpPEIHOCTH Cy H3padyyHaTh IpYyrd
¢doToHaOHCKHN TapaMeTpH cojapHe henuje, kao mro cy FF u edpuxacHocT koHBep3Hje ymaaHOT
3pauema y eNeKTpuuHy eHeprujy. Jobujenu noganu cy ynopeheHn ca ocTBapeHUM BpeTHOCTHMA
(doToHAMOHCKHX TapameTapa pedepeHTHe conapHe henmje, koja je caapxkama TiO2 kao
noJrynpoBoAHUKOM B N719 Gojom kao (OTOCEH3UTH3EPOM U KOMEPIHjaTHU €JIeKTPOJUT Ha 0azu
jon-Tpujoaua penokc mapa. [TokasaHo je aa je cy CBHM €JIEKTPOJUTHH CUCTEMH, KOJU Cy CaapKaju



MIOMEHYyTa jeUIbEeHha Kao JIOJAaTHY pPEIOKC KOMIIOHEHTY, pEe3YJITHPaIH MOOO0JbIIAaHUM
dotonanonckum cpojctBumMa DSSC y mopehewy ca DSSC koja je cagpkana KoMepIHjaaTHU
CIIEKTPOJINTHA CUCTEMOM Ha 0a3u joJa, NPHCTAaHIApIHUM yciaoBuMa wMepewma (AMIL,5 u
MHTEH3UTEeTY o3paunBarma 100 mW/cm?).

3ak/by4ak caJipku CyMHpaHe KOMEHTape Ha OCHOBY CBHX JOOWjEHHX pe3yliTaTa Yy OBO]
IHMCepTalUjy Y3 HarjlamaBame MOCTUTHYTHOT HAYy9HOT JOTPUHOCA.

Jluteparypa caapxu cBe pedepeHIle UTUPaHE y JOKTOPCKO] TUCEPTALNjH, PEICBAHTHE 32
HCTPAXMBAE Kao M paioBe KaHIUAaTa MPOUCTEKIIe U3 OBe Aucepranyje. HakoH nmurepartype nar je
Mpuior koju caapxku TaGenme 111 m 2I1 koje campke BpemHOCTH penatuBHE eHepruje (4E, y
kcal/mol) motnyno ontumuzoBanux reomerpuja Ha B3LYP u M06-2X/6-311++G(d,p) HuBOy M
cratuctuuke bonmvanoBe mauctpudymuje (o, y %) cBux moryhux tayromepHux ¢GOpMH a3o
MoJIeKyJa y Bakyymy, eranomy u DMSO, tabemy 3I1 koja campku dmTepaTrypHe MOJATKE O
Bpennoctuma eHepruja HOMO (Enomo) u ELumo opOutana, mpoBomHe Tpake tutan(IV)-okcuma
(TiO2) m pemokc mapa enektposuta (E(1715)) jeaumema Koja Cy CTPYKTYPHO CpOJHA a30
jeIMmemIMa TPOYyYaBaHUM Yy OKBHPY OBE JUCEpTalMje W3padyyHaTHX MPHUMEHOM pPa3IndUTHX
MIPOrpaMcKH MakeTa U MeToJa y ogabpaHuM cpeanHama, memy 3.311 koja je npuka3 HeyTpalaHUX U
Moryhux aHjOHCKMX 00JIMKa HaCTaJIMX JEMPOTOHOBAKEM MOJIEKYyJa jeIHOT O] jeluibermha Ha 0a3u
UMeTHe KucenuHe U ciuky 3.911 Ha K0joj cy mpuKka3aHu excriepuMeHTaiaHo ojapehennx UV-Vis
aTiCOPIIIIMOHN CIIEKTPH CHHTETH30BAaHUX JeUICHAa Yy XEKCaHy, TOJyeHY, IHKIOXEKCAaHOHY,
UKIIOXEKCAHOITy, 2-0yTaHOHY U |-MEeTHII-2-TIMPOJTMIHHOHY.

Hucepranmja caapxu u buorpadujy kanaunara, M3jaBy o ayropctBy, M3jaBy o
HMCTOBETHOCTH INTaMIIaHE W E€JIEKTPOHCKEe Bepawje, M3jaBy o xopumhewy u OreHy u3BemiTaja o
IIPOBEPU OPUTHHAIHOCTH JIOKTOPCKE JHcepTaLuje.

3. OHEHA JUCEPTALIMJE
3.1. CaBpeMeHOCT M OPUTHHAJIHOCT

TexHONOMKN Hampeaak MpOoIuIOr Beka moehao je moTpedy 3a eHeprujoM Ha TII00aTHOM
HHUBOY, a CAMHM THM U yOp3a0 pa3Boj eHEpreTcKux Texnosoruja. Kaxo je 3ammxa GocuaHux ropusa
CBE Mame, jaBMjia ce Mpeka morpeda 3a MPOHATACKOM aJITEPHATUBHUX W3BOpa eHepruje. TakBu
U3BOPH MOPajy OMTH eHUKACHH, EKOHOMUYHH H, IIPE CBETa, CKOJIOIIKN NpuXBaT/buBU. OOHOBIEUBH
W3BOpH EHEpruje, Kao INTO je CoJlapHa, CMaTpajy Ce peaJHOM W OCTBApJEMBOM aITEPHATHBOM.
CyH1le je mpUMapHH W3BOP €HEPrHje 3a MHOTE BPCTE Ha 3e€MJbHM: YHCT je, oOWJaH, a IITO je |
HajOuTHUje, oOHOBJbMB. ConapHe henmje aktuBupane Oojom cBpcrane cy y Il renepanujy
(OTOHATIOHCKUX TEXHOJIOTHja, HAKOH COJapHHX henuja Ha 0a3W MOHO- MJIM TIOJUKPHUCTAIHOT
cuwmmnyjyma (| reHepanuja) ¥ TeHepanuje coJlapHMX henuja Koja MojpasymMeBa TEXHOJOTH]Y
0asupaHy Ha TaHKHM ¢GuIMOBHMa KaaMmujym-tenypuaa (CdTe), Gakap-wHIM]yM-TaIljyM-CeIeHU1a
(CIGS) u amopduor cumunujymy (aSi:H) (Il reneparuja). ITopea Tora mrto ¢y peaaTuBHO jeTHHU
U jeqHOCTaBHM 3a mpousBoamy, DSSC QoroHamoHcku cucTeMu MOApXKaBajy TI'eHEpUCAE U
IpUMEHY 4YHcTe, OOHOBJbMBE eHepruje. OmepaTUBHU HPUHIMNI OBUX Yypehaja, Tj. ITUHaAMHKa
mpoiieca, J0cTa je MOBOJbHHUja OJ1 OHE Y CoJIapHUM henMjaMa mpeTxoJHUX reHepanuja, 300r yera je
OBa TEXHOJIOTHMja Yy KOHCTAHTHO] (pa3u HampenoBama MOCIEIHhE Be AeleHuje. Jpyre npeaHoctu
DSSC y onHocy Ha KOHBEHIMOHanHEe coyiapHe henuje Ha 0a3M HEOpPraHCKMX Marepujana
o0OyxBaTajy €KOHOMHUYHOCT TIPOM3BOJHE€ M EKOJIOIIKY MOJOOHOCT MaTepujajga 3a H3paay
komnoHeHara. Takole, MoryhHOCT CTpykTypHe Moan(uKalije MojeKkyna 0oje, y Iuiby MOCTH3amba
ONTUMAIIHUX (PU3MUKO-XEeMHU]CKUX, (POTOPU3MUKUX M EIEKTPOHCKHX CBOjCTaBa, MOTEHIIMJAIHO
MO’Ke T000JBIIATH U €PUKACHOCT MIPETBApamha YIaJ HOT 3pauctha y eIeKTPHUUHY €HEprujy.

Mounekyn 60je (dhoTtoceHzutusep) je GOTOAKTHBHA U je[HA O] TJIaBHUX KommoHenara DSSC
cucrema, Oynyhu ma ce mpoliec mpeTBapama ynaJHOr 3pauemha y eJIeKTPUYHY €Heprujy WHUIHMpa
HBETOBUM O3paunBameM. Jla Ou 6no edukacan, Mopajy OUTH MCITYH€HU HEKU KpUTEpHUjyMH. JenaH
OJ1 BbUX j€ MaHXPOMATACKO CBOJCTBO, Tj. AllCOPIILIKja CBETIOCTH y ITO IUPOj 00JIACTH BUAJBUBOT U



OnMCcKOr MH(QpAIPBEHOTr Jeja CIEKTpa, Kako Ou ce reHepucao mro Behu Opoj ¢oromodyhennx
enekrpoHa. [lopen oBor, 0J1 BETMKE BAKHOCTH je U e(hUKacHa XEMHUCOPIIIMja Ha HAHOMIOPO3HH CJIO]
tutan(IV)-okcuma (TiO2) npeko oaroapajyhux (yHKIMOHATHUX Tpyla, Kako O ce ocTBapuia
no0Opa eNeKTpOHCKa KOMYHHKalHja u3Mel)y oBe JBE KOMIIOHEHTE, KAa0 W HHTPAMOJIEKYJICKU
tpancdep Haenekrpucama (ICT) mpumukom modyhuBama. Oprancke 6oje moceayjy OpojHa CBOjcTBa
KOja UX YHMHE TOTOJHHUM 32 YJIOTY (POTOCEH3UTH3epa: UMajy BUCOKE EKCTHHKIMOHE KOe(UIHjeHTe,
pEIIaTUBHO jEAHOCTABHO C€ MOTY CTPYKTypHO MojaudukoBatd, jepTHHE Cy 3a TPOU3BOIBY H
MUHUMAJTHO IITETHE TI0 OKOJIHMHY MPHIUKOM O/1jIarama.

A30 00je oceTyjy HEeKOJIMKO MPEAHOCTH y OJTHOCY Ha Jpyre opraHcke 0oje. I[IpBeHCTBEHO,
NpHUPOJa OBUX jelUbCHa MpYKa MOTYhHOCT cTpykTypHe MoauduKkaiuje yBohemeM pasIuunuTHX
rpyna Ha rtinaBHy xpoModopy R-N=N-R', mpu demy ce mory mobosbmaBatu (orodu3ndka,
€JIEKTPOHCKA U (PU3MUKO-XEeMHjCKa CBOJCTBA OBUX MoOJeKyia. Jlasbe, moceayjy BEIUKE BPEAHOCTH
€KCTUHKITMOHOT MOJIApHOT KOoe(HUIIMjeHTa yclie]l MHTPaMOJIEKYJICKUX m—7* npenasa, jehTuHuje cy
3a TPOM3BOJBY OJ] APYTUX CHUHTETCKUX O0ja (HIp. KOMIUIEKCAa MeTajlla) U Mame LITETHE 10
OKOJIMHY. 3axBasbyjyhu cBOjeBpcHUM (POTODUINYKUM, (PU3HUKO-XEMHJCKUM U €JIEKTPOXEMH)CKUM
CBOJCTBUMa, MHOTOOpOJHE apoMaTHYHE M XETEePOIMKIMYHE a30 00je, Cy J0 cajJa HCIUTAHE Yy
MOTEHIMjaTHy CBpXy ceHsutH3anuje y DSSC ca Teopujckor u excrnepuMeHTanHOr acmekra. Ca
Apyre CTpaHe, BAHUII-TPYIA C€ YeCTO KOPUCTH 32 U3rPaaby KOBYralmoHoT Hu3a D-n-A Mosekyna
(dboTOCEeH3UTH3Epa U HUXOBHUX CTPYKTYpHUX aHanora. Jlo cazja je CHHTETHM30BaH BEIHMKU Opoj
MOJIEKyJIa KOJU Y CBOJO] CTPYKTYpPH CaJip)k€ BHUHIJI-TPYIY Kao (parMeHT eJIeKTPOH-IOHOPCKE
Tpyme, T-MOCTa, eNEeKTPOH-aKIenTopcke rpyme. [lopen penaTMBHO JakoT IOCTYNKa yBohema y
MOJIEKYJI, Pa3JIOT 3aCTYIJbEHOCTH OBE (PYHKIIMOHAIHE TPYyIIe je ePUKACHO MPOIYKEHE KO YTaIlHje
y 1muby mnobosbmama (porodusmukux cBojctaBa (oroceHzutmzepa. l[IpomyxeHa Komyramuja
pesynryje cMmamemeM BpenHoctu pasnuke enepruja HOMO u LUMO opOurtana, caMum TUM U
0aTOXpOMHOM IOMEpamy arCoOpPHIMOHUX Tpaka Tj. MOOOJbINAFky aIlCOPHIIMOHOT CBOJCTBA
dboTtocensutuzepa. OBu (akToOpH Cy YCIIOB 3a reHepucame Beher Opoja dhoTomoOyheHux enekrpoHa,
mTo Bosu Behoj crabunmnoctu u epukacaoctu DSSC.

CaBpeMEHOCT U OPUTHHATHOCT MCTPAXKUBaka CIPOBEICHOT Y OBOj IUCEPTAIMjU OJpakaBa
ce y IM3ajHy M Pa3BOjy CTpaTEeTHje CHHTE3E JIBE CEPHje HOBHUX jeIMIbCHA Ca a30 M BUHWI-TPYIIOM,
IUXOBO] KapaKTEPHU3alHUjH U UCIUTUBAKHY (U3HMYKO-XEMH]CKUX, (DOTODU3NIKUX U EIIEKTPOHCKUX
cBojcTaBa. KBaHTHO-XeMHjCKHM TIpopadyyHH oMoryhwim cy uACHTUDUKAIN]Y CTPYKTYPHHX
eleMeHaTa, YujoM KOMOMHAIMjOM ce J00ujajy jenumberha 3a10BoJbaBajyhux cBojcTaBa 3a MPUMEHY
y DSSC, 6mio kao ¢otoceH3uTH3epa WM Kao J0JaTHE peaokc-kommoHeHTE. IIpBa cepuja 6oja
oOyxBara miect azo MoJiekyiaa D—-mn—A cTpykType, u3BeleHuX U3 OEH30€BE M IIMMETHE KHCEIHHE,
NOOHMjeHNX KOHBEHIIMOHAJTHOM pEaKIjoM Jua30-KyIluloBama. Jlpyry cepujy YMHU IET HOBUX
MoJIeKyna Ha 6a3u nupuauHujyM-joauna D—n—A ctpykrype, nobujenux peakiujom KnoBenarenose
KOHJICH3alkje omabpanux amgexuaa ca 1-(2-eTokcH-2-0KCOeTHI)-4-MeTHIMUPUIMHA]YM-]OIHI0M
Kao mpekypcopoM. A3o 60jama Koje y CBOjOj CTPYKTYPH caJip:ke MPOTUYHY (YHKIIMOHATHY TPYIY
KOHbYTOBaHy ca a30 XpoMoQopoM CBOjCTBEHA j€ a30-XUIpa30H TayTroMepuja, Koja ce orjiena y
PEBEP3UOMIIHOM HHTPAMOJICKYJICKOM MpPEeMEIITalhy MOOMIHOT MPOTOHA. Y OBOM NPOIIECY J10JIa3u
710 TIpepacmo/iesie eJIeKTPOHCKE TYCTUHE Y MOJIEKYIY, IITO pe3yaTyje HacTajambeM JIBa CTPYKTYypHa
u3oMepa — TayTromepa, koju cy mehycobHo y paBHoTexku. OBO CBOJCTBO a30 0o0ja je OJl BEIHKE
BAXXHOCTH, jep ce Tayromepu Mel)ycoOHO pasiukyjy y (PU3HUKO-XEMHjCKMM KapaKTepUCTHKaMa.
300r TOra je HEeONXOJAHO OAPEAUTH OJHOC TayTOMEpa y pacTBOpPY, MPBEHCTBEHO KOJ a30 0oja Koje
umajy gynkuujy dotocensutuzepa y DSSC, jep Tayromepu ucnospaBajy pasivyuTe arcopILUOHE
KapaKTepHCTUKE, a CaMHUM THM M €JeKTpoHcKa cBojcTBa. CTora je cHpoBeleHa JeTajbHa
CIEKTPOCKOIICKA M KBAaHTHO-XEMHJCKa aHalu3a ca IbeM MWICHTU(UKAIMjEe JOMUHAHTHOT
TayTOMEPHOT OOJIMKa y YBPCTOM CTamy MU y pacTBopy. IlocTaBibeHE Cy M CMEpHHMIIE 32 CHHTE3Y
jeIMmbema CpoJiHE CTpPYKType y okBupy Oynyhux ucrtpaxuBama. DSSC ca a3o Oojama kao
(doToCeH3UTH3EPOM Cy MoKa3alle 3a/10BoJbaBajyhe BpeaHocT epukacHocTH y ogHocy Ha DSSC ca
N719 6ojoM, JOK je IPUMEHOM jeAMIbeha Ha 0a3u MUPUAWHHU]YM-joauia JAOILIO 10 MOOOJbIIAka
¢doronanonckux cpojctaBa DSSC y mnopehemy ca 4YUCTUM KOMEpPLUjaTHUM €JIEKTPOJIUTOM.



Pasmarpamem noOHjeHnX pesynirara, 2-XuapoKcuHadTaleHcKa jequHuna he OuTu pasmarpana Kao
CNEKTPOH-IOHOpCKa jeauHuna D-m-A cTpyKkTypupaHux MoJieKyna y Oynyhem WCTpaxuBamwy, Y
by nobujama (oroceH3UTH3Epa ca MOOOJBIIAHUM  (PU3MYKO-XEMH]CKHM, EIEKTPOHCKHM H
¢doropusnukum cBojcTBUMA. Takohe, pe3ynTaT OCTBapeHH NPUMEHOM jeluIeHha Ha 0a3u
NUPUIMHU]YM-JOJMa OTBOPWJIA Cy MYT MOJICKYJICKOM WHXCHEPUHTY JeIUICHHUMA CIUYHE
MOJICKYJICKE CTPYKTYpe 3a MOTCHIHMjaIHO Kopuinheme Kao JI0JATHUX, WM CaMOCTAIHHX,
CNIEKTPOJIUTHUX KOMIIOHEHATA.

Ha ocHOBy mpukazaHux MeTOJa M pe3ysitaTa y OBOj JOKTOPCKO] TUCEpPTAIMjU, Ka0 W Ha
OCHOBY JICTaJbHO MpETJICAaHe JUTEpAType MOXKE CE 3aK/bYUYHTH Jla MCTPaKMBarba CIIPOBEICHA Y
OKBHPY OBE JIOKTOPCKE UCEPTAIIMjE 33 J0BOJbABAjy KPUTEPUjYM aKTYCITHOCTH ¥ OPUTUHATIHOCTH.

3.2. OcBpT Ha pedepeHTHY U KopultheHy JIUTEpaTypy

AyTop oBe amcepranmje je 3a mnucame kopuctuo 199 nmreparypHUX HaBOIa, KOJU Y
MOTITYHOCTH OJTOBapajy TeMHW W yKa3yjy Ha aKTyellHOCT HCTpakuBama. BehmHa HaBeneHmx
pedepeHIy npencTaBibajy HaydyHe KIbUTE U Hay9HE pajioBe HOBHJET AaTyMa KOjU Cy MyOJIMKOBaHU
y MehyHapomHuM dYacomucuMa. Y OKBHPY JIMTEpPaTypHHX HaBojJa KopuiiheHe Cy W HaydHe
nyOnuKalyje paHujer JaTyMa y KojuMa ce Hajla3e OCHOBHA Ca3Hama 3a UCTPaKHMBamba CIIPOBEJCHA Y
mucepranuju. VcTpaxuBama Koja Cy TNpHKa3zaHa y HaBEICHHM pedepeHiiaMa MoMoria ¢y y
MJIaHUpaky EKCIEPUMEHTATHOT paja, aHaJIM3W W JAWCKYCHJU JOOHjeHHMX pe3yiTara Kao U 3a
n3Bohemwe 3akipydaka. [Ipermenana obuMHa TUTEpaTypa U MPUIOKEHH 00jaBJbEHU PAIOBH YKa3Y]y
Ha KaHJIUIaTOBO a/IEKBATHO MO3HABAME NPEAMETHE 00JIaCTH UCTPAKUBAKhA.

3.3. Onuc u a1eKBATHOCT NPUMeHeHUX HAYYHUX MeTO0/1a

OBomM aucepranujoM oOyxBaheHa je CHHTE3a U KapaKTepHu3alrja IBE CepHje JeANmbECHha, Kao
1 UCTIUTHUBAKE HUXOBUX (PH3NUKO-XEMHU]JCKUX, GOTOPUZNYKUX U €IECKTPOHCKUX KAPAKTEPUCTHKA Y
WY TOTEHIMjaTHE TPUMEHE Yy cojJapHUM henujama aktuBupaHuM Oojom. IIpBa cepuja je
oOyxaBaTaja 1IecT a30 0oja JA00MjeHWX KOHBEHIIMOHAJIHOM pEaKIMjOM Jua30ToBama 4-
aMUHOOEH30€Be U 4-aMHUHOLMMETHE KUCEIMHE U HAKHAIHUM KYIUIOBamheM JI00MJeHUX JUa30HUJyM-
cosm ca (f-nadronom), penosom u N,N-mumMeTHIaHIIMHOM. Jenumema oBe cepuje KopuirheHa cy
Kao akTHBHA KoMIoOHeHTa (¢doroceHsutuszep) y cacraBjbenum DSSC ca TiO2 xkao
MOJIYIIPOBOAHUKOM U KOMEpIUjaIHUM T€YHUM eleKTponuTtoM. Kao pedepeHTHH (POTOCEH3UTH3EP
kopunthena je N719 6oja. [pyra cepuja je oOyxBarana jeaumbeha Ha 0a3w MUPHIWHH]YM-jOIUA,
nobujeHux  peaknujoM  KHOBeHarenoBe — KoHAeH3amuje  depoueHkapbokcanaexuaa,  4-
meTokcubenszanaexuaa, 4-(N,N-agumernnamuno)oen3anaexuaa, 2-tnopeHuIOeH3aaaexuaa u 3-
UHI01-3-0eH3aIAexuia ca MIPETXOTHO CUHTETU30BAHUM 1-(2-eTokcu-2-okcoeTr)-4-
METWINMHPUANHU]YM-joauaoM. JloOujeHa jenumema Cy KopuliheHa Kao OMYHCKE KOMIIOHEHTE
KOMEPIHJATHOM TEUHOM eJIeKTpouTHOM cuctemy (Lil + I2), y musby mobosbiama (pOTOHATTOHCKUX
kapakTepuctuka DSSC. @otoHanoHcku napameTpu A00HjeHN 03padrBambeM ckiormbennx DSSC ca
CUHTETH30BaHUM jeMIbEHbMMa Kao KOMIIOHEHTama, ymopeheHu cy ca (QOTOHAMOHCKUM
napamerpuma pedepeHtHe cosapae henuje koja je caapxkana N719 kao dorocensurusep, TiO2 kao
MOJIYIIPOBOIHUK M KOMEPLUJATHU T€YHHU eNeKTpoiuT. KoMrieTHa CTpyKTypHa KapakTepu3aluja
CBHX jeHMibEIba je M3BpIIeHa eneMeHTaaHoM anamusoM, UV-Vis, FT-IR, ATR-FTIR, u Hu 8C
NMRCceKTpoCKOMHjoM.

CosnBaTOXpOMHA CBOjCTBA je/UIbCHa 00€ cepuje cy HcmuTtaHa cHuMameM UV-Vis
aTICOPIIMOHUX CIIEKTapa y pacTBapayrMa pa3IU4UTHUX CBOjCTaBa. 3a a30 jeAUICHA HCIUTAH je
ytuiaj pH BpeaHOCTH cpeiHe Ha TayTOMEPHY PaBHOTEXKY, T0JAaBAHEM PA3TUYUTUX OPTaHCKHUX U
HEOPraHCKUX 0a3a M KHUCEIMHAa y oJa0paHe pacTBOPE jeAUIbEHa. YTHIA] HECTHeUM(PHUUHUX U
cnenupUUIHUX HHTEepakKilhja pacTBapaya ca MOJIEKylMMa a3o 0o0ja Ha TMOJOKa] arCOPIIIMOHUX
MakCHUMyMa aHaTu3upaH je KOopullhemeM METOJe JIMHEAapHE KOopelaldje eHepruje cojBaTaiuje
npuMmeHoM KaranaHoBe jenHaumHe.



Kako 6u ce o0jacHHMIIA 3aBUCHOCT €JICKTPOHCKE CTPYKTYpE CHHTETHU30BAHUX JCIUIHLEHA OJ1
IBUXOBUX (DPU3MYKO-XEMH]CKUX KapaKTEPHCTUKA, UCTpakuBame je morrnomornyro DFT anammzom.
KBaHTHO-XeMUjCKH TIpOpauyHH 3a jelHiermha 00e cepuje cy cnpoBenenu momohy Gaussian 09
nporpamckor mnakera, kopucrehu B3LYP u M06-2X merone ca 6-311++G(d,p) ocHOBHHM ceToM
opourtanma. M06-2X merona je xopuihena 3a cumynupamwe UV-VIS ancopniunoHux criekrapa a3o
6oja u CT wmnzmekca. 3a M06-2X meron kopumihen je UltraFineGrid, (99,590)p grid 3a Euler-
Maclaurin unTerpamnujy. CTaOMIHOCT ONTHMHU30BAaHHX TeOMETpHja je MOTBpheHa HpopavyyHOM
(bpekBeHIMja, IPH YeMy Cy JOOHMjeHe pealHe BpeaHOCTH (hpeKBeHIMja, ITO MOTBphyje Ja cy cBa
UCIUTHBAHA jeIUbCHhba ONITUMHU30BAaHA HA MUHHMAITHUM CHEpPrujaMa OCHOBHHUX CTamba. [IpopadyHu
¢pexBennuja cy takohe kopuirhenu 3a Kopekuujy enepruja Hynre tadke (ZPE), npu 298,15 K u
craniapaaoM nputucky. TD-DFT merona kopuiiheHa je 3a uspauyHaBamwe UV-VIS ancopnimoHnx
€HEepruja u creKkTapa 00e cepuje jeumbEemha, MPU YeMy je edekar pacTBapaya (€TaHOJa) CUMYJIUPAH
nomohy CPCM wmonena. I'paduuka npesenraipja UV-VIS anicopninoHux Criektapa ocTBapeHa je
nomohy GaussView 5.0 nporpama. CBu Teopujcku UV-VIS anicopniioHu CrieKTPH U3pAYyHATH CY
CPCM-M06-2X/6-311++G(d,p) metomom u ckamupanu (akropom 1,15 (3a a30 jeaumema) U
dakropom 1,125 (3a jemumema Ha 0a3um TUPUAMHUJYM-joauaa) paad Oosser mopehema ca
exciepuMmenTanHo onpehenum cnektpuma. Jomatam CT pmeckpurnropu cy oxapel)eHM KBaHTHO-
XeMHjCKUM TpopauyHuma momohy Gaussian 09 mporpama Ha TD-CPCM-M06-2X/6-311++G(d,p)
HUBOY opOuTana u nporpama Multiwfn.

doronanoncke meppomance cactaBbeHUX DSSCca a30 jenmumemnMa Kao aKTHBHOM
KOMIIOHEHTOM Cy ojipel)eHe coapHUM CHMyIaTopoM, O3padyuMBameM xajoreHoM jammom (Osram,
120V/300W), npu AM1,5 u uHTeH3UTETY 3padema gamme of 100 mW/cm?. Jlo6ujern momamm cy
uHTepnpeTupanu y Buay Jsc-Voc nujarpama. @oronanoncke nepdomance cacraBibenux DSSC ca
jenumeuMa Ha 0a3u MUPHANHHU]YM-JOJHIa Kao EJICKTPOJUTHUM KOMIIOHEHTaMa Cy onapehuBaHe
COJNApHHUM cUMyIaTopoM, Ipi AM1,5 U HHTeH3HTeTY 3pauera Jamie ox 100 mW/cm?. Kao u3Bop
cBerioctd Kopuinhena je kcenoHcka jamma (Oriel) cmare 450 W. JloOujeHn momanu cCy
uHTepnperupanu y Buay Jsc-Voc aujarpama nomohy amapara Keithley 2400 u LabView codrrepa,
nok cy IPCE cmextpu no6ujenn kopuinhemem Enlitech comapror cumymaropa. Ha ocHoBy
onpehenux Jsc-Voc mapamerapa cy u3padyHaTH IPYTH pelieBaHTHH (POTOHAIOHCKY ITapaMeTpH, Kao
mTOo Cy (haKTOp MOMYHEHOCTH U €(PUKACHOCT COJApHUX helrja ca CHHTETHU30BaHUM jeAUHCHUMA
Ka0 KOMITIOHEHTaMa.

3.4. [IpuMeH/bMBOCT OCTBAPEHUX pe3yJiTaTa

Ha ocHOBy crnpoBeneHNX HUCTpakuBama U JOOUjEHUX pe3yliTara y OKBUPY OBE JOKTOPCKE
JHCEepTalnje MOXKE Ce 3aKJbYUHTH Jia je OCTBAapEH 3HauajaH HAyYHU JONPUHOC y 00JIaCTH OpraHcke
CHHTE3€, KOjU ce OrJie/la y CHHTE3U M JIeTaJbHO] KapaKTepH3aluji JIBE CepUje HOBHX jeAUICHA Ca
azo (6 jemumerma) W BUHWI-TpynoM (5 jemumema). byayhu na cBa jeaumema umajy D-m-A
CTPYKTYPY, UCTPKHBAE je TIOKA3aJI0 a Ce BapUpameM CTPYKTYPHHX eJIeMEHaTa MOJIEKyJla MOTY
ONITHMHU30BATH (HU3MUKO-XEMHjCcKa, (OTOPU3NYKA U ENCKTPOHCKA CBOJCTBA MOJICKYNa, M THME
nobosbmatu poToHanoncka cBojctBa DSSC. Ilopen HaBelneHOT, NMOBE3HMBalkEe KBAHTHO-XEMHUJCKUX
IpopayyHa ca EKCIePUMEHTAJIHO JOOMjeHMM TMoJaluMa je JONpUHEN0 OO0JbeM pazyMeBamby
CTPYKTypE€ M PEaKTUBHOCTH UCIUTUBAHUX jJeUIEHA, IITO OJAKIIaBa MpoLec UASHTH(PUKOBawka, U
pa3Boja HOBHMX MOJIEKyJla CIMYHUX CTPYKTypa 3a moTeHIMjanHy npumeny y DSSC, Ouno kao
doToceH3uTHU3Epa WIM JAOAATHUX Tj. CaMOCTAJIHMX EJIEKTPOJUTHUX KOMIOHEHTH. JleTasbHOM
COJIBATOXPOMHOM aHalu3oM y KomOuHammju ca DFT mnpopauyHuma yTBpheH je JOMHUHAHTaH
TayTOMEPHHU OOJIMK HCHUTHBAHUX a30 jelUICHha y YBPCTOM CTalkby U y PacTBOpY, LITO je O
BEJIMKOI 3Hayaja, Oynyhu na a3o 6oje mmajy mpuMeHy y pa3HUM IpaHama HHIYCTpHje, HayKe U
MeIUIIHE.



3.5. OueHa AOCTUTHYTHX CIOCOOHOCTH KaHamaaTa 3a CaMOCTAaJIHU HAYYHHU pal

JIyka MaroBuh je TOKOM M3pajie JOKTOPCKE AMCepTalje MoKa3ao CTPYYHOCT U CIIOCOOHOCT
y Kopumhemwy, IPUIIPEMH U peau3aliju eKCliepuMeHarTa, Kao 1 KOpUIhewy pa3inuuTHX TEXHUKA
KapakTepu3alje U aHam3u qo0ujeHux pesynrara. Komucuja cmatpa na kanauaar Jlyka Marosuh
KBAJIUTETOM OCTBApEHHX HAy4YHUX pe3ylTara, Kao M CBOJUM aHTaXOBaWmEM Yy HAy4HO-
UCTPAKMBAYKOM pPaay TOKOM H3paJie OBE JOKTOPCKE IHMCEepTaldje, IMOCeAyje CBE KBAIUTETE
HEOIIXO/JHE 33 CAMOCTAaJIaH HAyYHO-UCTPAKUBAYKH Pal.

4. OCTBAPEHHU HAYYHMU AONMPUHOC
4.1. Ilpuka3 ocTBapeHUX HAYYHHUX JONPHHOCA

OcTBapeHH HAy4YHU JOMPHUHOC OTJIeaa ce y:

e mpommperny (YHIAMEHTATHHX 3HAaWka M3 OO0JACTH OpPraHCKe CHHTE3€ H CTPYKType
OpraHckux 00ja, MOCEOHO OHUX KOj€ Y CBOJO] CTPYKTYPH CaJIpiKe a30 M BUHWI-TPYIY;

e jneduHUCABY CTPYKTYpE HOBUX jeINHEHHA Ca 230 U BUHHIII-TPYIIOM;

® Da3BOjy CHHTE3€ HOBHX, KOMIUICKCHHJUX MOJIEKyJla ca a30 W BHHWI-TPYIIOM, Yy IUIbY
noOujamba MOJIEKylIa ca M00OJbIIaHUM  (U3NYKO-XEMHUJCKUM, (POTOPU3NYKUM U
€JIEKTPOHCKUM CBOJCTBUMA;

e 0oJpeM pa3yMeBamy YTHIaja CTPYKType MOJIEKyJda M pacTBapada Ha a30-XHApa3oH
TayTOMEpPHY PaBHOTEXKY KOJ MOJIEKYyJla KOja y CBOjO] CTPYKTYpH caapke a30o Be3y (azo
6oja);

® pa3yMmMeBamy yTHIaja MpoMeHe PH BpEeAHOCTH CpeAMHE Ha TayTOMEPHY PaBHOTEXKY a30
JeMIbEkha CIMYHE CTPYKTYPE;

® pa3zyMeBamy JONMPHUHOCA CHEMU(UIHUX U HecTIeMU(PUIHUX WHTEpaKirja u3Mehy mMosekymna
pacTBapaua ¥ a3o jebCHa CIIMYHE CTPYKTYPE;

® pazyMeBamy yTHIAja PA3IHYUTHX CIEKTPOH-TOHOPCKHUX M EIEKTPOH-aKIENTOPCKUX TpyIa,
ka0 u nemokynHe D-m—A cTpykType MoOJeKyJa Ha HWbHUXOBE (U3HYKO-XEMH]CKE,
boTopU3NUKE M EIEKTPOHCKE KapaKTePHCTUKE, CAMUM THUM U Ha (DOTOHAIOHCKA CBOjCTBA
DSSC;

e pa3yMeBamy yTHIAja KOWYyramuje Ha (u3nyko-xemujcke, Gorodu3myke W eIeKTPOHCKE
KapaKTepUCTHUKE MOJICKYJIa, CAMUM TUM U Ha (poToHamoHcKa cBojctBa DSSC,

® TOBE3MBaby KBAHTHO-XEMHJCKHX METO/A U EKCIIEPUMEHTAITHO JOOHMjEHUX 0IaTaKa y IUJbY
O0oJber pa3yMeBama OJHOCA CTPYKTYpE U  CIEKTPOHCKUX Tj. COJBATOXPOMHHUX
KapaKTepPUCTHUKA UCITUTUBAHUX MOJICKYIIA;

® JaJbeM IOBE3MBaKy pe3ysiTaTa J0OMjeHUX KBAaHTHO-XEMH]CKOM aHAIM30M Ca CTPYKTYpOM
NOOMjeHUX MOJICKYJIa y IHJbY ONTHMHU3AIIMjE MOJIEKYICKE CTPYKType, CaMHM THM U
noboJspinama (U3HMUKO-XEMUJCKUX, (DOTOPHU3NYKMX H EIEKTPOHCKUX KapaKTepUCTHUKA
MOJICKYJIa;

e [OCTH3aky 3a/10BoJbaBajyhux BpeaHocTH ¢oToHamoHCkuX napamerapa DSSC ca
CUHTETH30BaHUM a30 jeIubelbuMa Kao (oToceHzutuzepom, y nopehemy ca N719 60jom kao
(hoTOCEeH3UTH3EPOM;

e noOosbmamy (oToHanoHckux cBojctaBa DSSC ca jenumemnMa Ha 0a3u MUPHIUHH]YM-
jonuaa Kao JOJATHOM €JEKTPOJUTHOM KOMIIOHEHTOM, Yy mHopehemy ca KOMepIHjaTHUM
€JIEKTPOJIUTOM Ha 0a3u jona;

e 0oJseeM pazyMeBamy HHTepakuuja kommnoHeHara DSSC Ha rpanunama dasa, y uuipy
onTuMM3anuje (YHKIMOHUCAmha U MUHHMH3Hpamka TYOWTaka MpU O3pauyuBamy Tj. Paay
DSSC,;

e MoryhHOCTM MNpHMEHE OCTBAPEHMX pe3ylTaTa 3a HACTaBaK HCTPaXMBama Yy o00JacTu
cojlapHuX henuja akTUBUPaHUM O0jOM.



4.2. KpuTHuKa aHaJM3a pe3y/ITaTa HCTPAKUBAHA

JlepunucameM 1MJbeBa HCTpaKMBamba YIBphHEHA je METOJOJIOTHja HCTPaXKUBaba
pUMEHEHA TOKOM H3pajie JOKTOPCKE AMCEpTalyje. YBHUIOM Y JOCTYIHY JUTEpaTypy U3 o0nactu
JTOKTOPCKE JHcepTaluje, Kao U JOOMjeHUX pe3yliTaTa MPUMEHOM aJIeKBaTHE METOJIOJIOTH)E MOXKE Ce
KOHCTATOBATH Jia MPUKa3aHa UCTPAKUBAKkA MPEICTaBIbajy yHanpeheme HayuHuX 3Hama. 3Ha4ajaH
Hay4YHU JIOTPHHOC je OCTBApEH Y CHHTE3W M KapaKTepU3allMju JBE CepHje HOBUX 00ja, ca a3o u
BUHWI-TPYIIOM y CBOjOj CTpyKTypu. CBU CHHTETH30BaHH MOJeKynu cy D-m-A cTpykrypupanw,
Oynyhu na ce, oBakBa CTpyKTypa IOKa3ajla ONTUMAIHOM 3a MOAU(DUKAIN]y WHTPAMOJIEKYJICKOT
MIpEeHOCa HaeJeKTpucama, CaMUM TUM U MoryhHoctu nobosemama edukacnoctu DSSC. Onpehena
j€ 3aBHCHOCT yTHIIaja €JIEKTPOH-AOHOPCKUX Trpymna Ha (oTrodu3uyka W eIeKTPOHCKA CBOJCTBA
CUHTETHU30BaHUX jeIUbEHha, Kao U Ha ¢oToHanoHcke kapakTepuctiuke DSSC. JleraspHo je mpoydeH
COJIBATOXPOMH3aM CHHTETH30BaHUX jeanmberba UV-VIS CeKTPOCKONHjOM, NP Y€MY je U3BpIICHA
KopeJanuja MOJEKYJICKEe CTPYKTYpE M COJBAaTOXPOMHHUX CBOjCTaBa, Kao W ytunaj pH BpemHocTH
CpeaMHEe Ha TayTOMEpHY paBHOTeXY. KBaHTHO-XeMHUJCKUM mpopauyHMMa oMoryheHa je
uAeHTU(UKAIMja JOMUHAHTHUX TayTOMEPHUX OOJIMKAa y pacTBOpPUMA, MPU YEMY j€ MOCTHUTHYTO
OJIJIMYHO cJarame u3Mely eKnepuMEeHTalHO J00MjeHHMX W HM3padyHaTux nojartaka. Vcmnuran je
JOTIPUHOC CHCIMMPUIHNX U HeCHeNUUUHUX HMHTEpaKIMja u3Melhy MoJeKyla pacTBapada u
WCTIUTUBAHUX JeM-EHa METOJIOM JIMHeapHe Kopenaruje eHepruje cospatamnuje (LSER), momohy
Karananose (Catalan) conBatoxpomcke jeaHaunHe. ExcriepuMeHTanHu pe3yaTaTi MOTKPENJbEHH CY
TEOpHUjcKUM HcTpakuBameM, npumeHom DFT B3LYP um MO06-2X meroma. Ilopen HaBemeHor,
HAy9YHH JIOTIPUHOC OTJiefla ce€ M y TOME IITO OBa JUCepTalHja OTBapa MOTYhHOCT 3a HacTaBak
HCTpakKUBamba y HABEJCHO] 00IacTH.
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5. BAKJbYYAK U IIPEJJIOI

HctpaxkuBama y OKBUPY OBE JOKTOPCKE IUCEpTalldje MpUNaaajy HaydyHO] o0OIacTw
Texnosomke Hayke 3a Kojy je Texnosomko-meranypmku ¢GakyireT, YHuBep3uTeTa y beorpany,
MaTHUYHA YCTaHOBA. MEHTOp OBE TOKTOpCKe aucepTanwje je ap Jyman Mujun, penoBHu mpodecop
VYuusepsutera y beorpany, Texnonomko-meranypiku ¢axynrer. Ha oCHOBY M3HETHX IojaTaka
Komucwuja cMaTpa 1a cy npenmer, IHUJbeBH, METO/IE, aKTYEeITHOCT U 3HA4aj TOKTOPCKE JHCepTaluje
kaHmuaara Jlyke Marosuha, MacTtep MHXK. TEXHOJIOTH]E, jaACHO NEPUHUCAHH M HAyYHO 3aCHOBAHH.
OBa aucepramnyja naje 3HavajaH HAYYHH JOTPUHOC HAYYHO)] oOmacT XeMHjCKe TEXHOJIOTH]e.
Komucuja mnpemnaxke HacraBHo-nHayunom Behy  Texnonomko-meramypmkor — Qakynrera,
VYuuBepsuteTa y beorpany na ce JOKTOpcKa aucepTanyja moja HacioBoM: ,,CMHTe3a M CBOjCTBa
HOBHX 00ja ca a30 1 BUHIJI-TPYIIOM 32 IPUMeHY y cojiapHuM heanjama akTuBupanum 0ojom*,
kanguaara Jlyke Marosuha mpuxBaTu, U3J10KH Ha YBUJI jJaBHOCTH M YIIYTH Ha KOHA4HO yCBajarme
Ha Behe nayunux oOmacTu TeXHUYKWMX Hayka YHuBep3uTera y beorpamy, kao u jga ce HakoH
3aBpIIETKa TPOLEAYpe, KaHIUIAT I030BE HA YCMEHY OJOpaHy IOKTOPCKE IHcepTanuje Mpen
Komucujom y ucrom cacraBy.

beorpan, 12.9.2022.
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