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Posto smo na IX sednici Nastavno-nau¢nog veéa Fizickog fakulteta Univerziteta u Beogradu
odrzanoj 09.09.2026. godine odredeni za ¢lanove komisije za ocenu ispunjenosti uslova i oprav-
danosti predloZene teme za izradu doktorskog rada Mateje Jovanovica ,Multiskalne molekularne
simulacije strukture, hidratacije i transporta protona u polimernim elektrolitskim membranama
(Multi-Scale Molecular Simulations of Structure, Hydration, and Proton Transport in Polymer

Electrolyte Membranes)” i odredivanje mentora disertacije, podnosimo sledeci

IZVESTAJ

1  Biografski podaci

Mateja Jovanovié je roden 17. novembra 1998. godine u Beogradu. Osnovnu skolu i gimaziju
zavrsio je u Jagodini. Osnovne studije fizike na smeru "Teorijska i eksperimentalna fizika” zavr-
8io je 2022. godine na Fizickom fakultetu Univerziteta u Beogradu, a potom je master studije
na istom smeru zavrsio 2023. godine. Master rad pod nazivom ,, The simulations of structural,
thermodynamical, and mechanical characteristics of the mixture of ionic liquid and water using
molecular dynamics: example of [bmim|*[PFg]™ ionic liquid” odbranio je 2023. godine, pod ruko-
vodstvom dr Miljana Dasi¢a (Institut za fiziku u Beogradu) i dr Sunéice Elezovi¢-Hadzi¢ (Fizicki
fakultet Univerziteta u Beogradu). Mateja Jovanovié¢ je 2023. godine upisao doktorske studije
na Fizickom fakultetu Univerziteta u Beogradu, na modulu Fizika. Sada je student trece godine

doktorskih studija, polozio je sve ispite predvidene planom i programom doktorskih studija.

Mateja Jovanovié je od 2025. godine zaposlen kao istraziva¢ pripravnik na Institutu tehnickih
nauka Srpske akademije nauka i umetnosti u Beogradu, gde ucestvuje u istrazivanjima u obla-
sti racunarske fizike i molekularnih simulacija materijala za elektrohemijsku konverziju energije,
pod mentorstvom dr Miljana Dagi¢a i dr Igora Stankovi¢a. U periodu 2023-2025. godine bio
je angazovan kao doktorand u okviru Corporate Data Sciences divizije kompanije Freudenberg
Technology Innovation SE & Co. KG u Vajnhajmu, Nemacka. U okviru doktorskih studija uce-
stvuje kao Marie Sktodowska-Curie doktorand u evropskom projektu Horizont Evropa — MSCA
Doctoral Network 101072578 , BLESSED: Bridging Models at Different Scales to Design New
Generation Fuel Cells for Electrified Mobility” (2023-2026). Ucestvovao je na vise medunarodnih
radionica i letnjih Skola u okviru ove mreze (SISSA, Trst; TU Wien, Be¢; Toyota Motor Europe,



Brisel; Univerzitet Pikardija Zil Vern, Amijen; Nacionalni tehnicki univerzitet u Atini), kao i
na radionici Training School on the MecaNano Challenges (Rim, 2023) i TAPS Summer School
(Torun, 2021).

Oblasti interesovanja kandidata obuhvataju molekularnu dinamiku, ra¢unarsku fiziku meke ma-
terije, kvantno-hemijske proracune i fiziku polimernih elektrolitskih membrana za primenu u

gorivnim ¢elijama i elektrolizerima.
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2  Predmet i cilj doktorske teze

Vodoni¢ne gorivne ¢elije sa proton izmenjivackom membranom (Proton Exchange Membrane Fuel
Cells, PEMFC) predstavljaju jednu od najperspektivnijih tehnologija za dekarbonizovane ener-
getske sisteme. Elektrohemijskim procesima pretvaraju hemijsku energiju vodonika u elektri¢nu
energiju, uz vodenu paru kao jedini nusproizvod rekacije. Zahvaljujuéi visokoj gravimetrijskoj i
volumetrijskoj gustini snage, niskoj radnoj temperaturi i brzom hladnom startu, PEMFC teh-
nologija nasla je primenu u rasponu od prenosive elektronike do teskog drumskog i pomorskog
saobracaja. Ipak, visoka cena i ogranic¢ena trajnost sklopa membrana-elektroda (membrane elec-
trode assembly, MEA) i dalje predstavljaju glavnu prepreku 8iroj primeni ove tehnologije, §to

motivise dalja fundamentalna istrazivanja materijala koji odreduju performanse ¢elije.

Polimerne elektrolitske membrane (PEM) predstavljaju centralnu komponentu gorivnih éelija,

elektrolizera i drugih uredaja za elektrohemijsku konverziju energije. Glavna funkcija membrane



je provodenje protona izmedu elektroda, dok njene performanse zavise od slozene meduzavisnosti
morfologije polimera, sadrzaja vode i mehanizma transporta protona. lako je postignut znacajan
napredak u razvoju proton-provodljivih materijala, molekulski mehanizmi koji povezuju struktu-
ru membrane, hidrataciju i transportna svojstva jos uvek nisu u potpunosti razjasnjeni. Transport
protona u hidratisanim PEM membranama odreden je hijerarhijom strukturne organizacije ko-
ja obuhvata molekulske mreze vodoni¢nih veza, morfologiju vode na nanoskali i kristalini¢nost

membrane na mezoskali.

Nafion™ perfluorosulfonski (PFSA) jonomer koji je razvio DuPont, ostao je industrijski stan-
dard vise od pet decenija zahvaljujuéi izuzetnoj hemijskoj i mehanickoj stabilnosti u kombinaciji
sa visokom protonskom provodljivos¢u u hidratisanom stanju. Svojstva membrane zavise od sa-
drzaja vode, izrazenog preko parametra hidratacije A, definisanog kao broj molekula vode po
sulfonskoj grupi. Pri niskoj hidrataciji (A < 6) molekuli vode su ¢vrsto koordinisani oko sulfonat-
nih grupa, $to znacajno ogranic¢ava pokretljivost protona. Sa porastom A formira se perkolirajucéa

mreZza vode unutar hidrofilnih nanokanala, §to drasti¢no povec¢ava protonsku provodljivost.

Odnos gustine i hidratacije Nafiona ispitivan je eksperimentalno i ra¢unarski tokom vise dece-
nija, pri ¢emu su rezultati simulacija molekulske dinamike (MD) medusobno neusaglaseni: dok
jedan broj studija izvestava o odstupanju gustine od idealnog zakona meSanja, posebno pri ni-
skim hidratacijama, druge studije izvestavaju o ponaSanju bliZzem teorijskoj predikciji. Ta¢nost
klasi¢nih simulacija molekulske dinamike kriti¢no zavisi od izbora polja sila (force field), pri ¢emu
transport protona u Nafionu posebno zavisi od parametara koji opisuju hidronijum-jon (HzO™),
gde je preciznije opisivanje raspodele naelektrisanja neophodno da bi se pravilno reprodukovala

referentna struktura solvatacije i energija.

Cilj ove doktorske teze je uspostavljanje fizicki konzistentnog opisa hidratacije, organizacije vodo-
ni¢nih veza i transporta protona u hidratisanim polimernim elektrolitskim materijalima, kombi-
novanjem simulacija molekulske dinamike, kvantno-hemijskih prorac¢una i statisticko-termodinamicke
analize, sa ciljem identifikovanja strukturnih i termodinamickih faktora koji odreduju pokretlji-

vost protona na razli¢itim duzinskim skalama, koriste¢i Nafion kao reprezentativni model-sistem.

3 Osnovne hipoteze i metode istrazivanja. Océekivani rezultati

PredlozZeno istrazivanje integrise tri komplementarne rac¢unarske skale: (i) klasi¢ne MD simulacije
hidratisanih proton izmenjivackih membrana (sa Nafionom kao reprezentativnim modelom) radi
karakterizacije strukturnih svojstava u razli¢itim nivoima hidratacije i morfologijama polimera na
nanometarskoj skali; (ii) kvantno-hemijske prorac¢une radi dobijanja DFT-referentnih podataka za

parametrizaciju polja sila hidronijum-jona; i (iii) statisticko- termodinamicku analizu slobodnih



energija vodoni¢nih veza iz dugih ravnoteznih trajektorija.

Osnovna hipoteza istrazivanja je da gustina hidratisanog Nafiona zavisi zajednicki od sadrzaja
vode i stepena kristalini¢nosti polimera, te da odstupanja od idealnog zakona meSanja primeéena
u prethodnim MD studijama poti¢u od razlika u kristalini¢nosti uzoraka, a ne od nedostataka po-
lja sila. Za opisivanje odnosa gustine i hidratacije uvodi se analiticki model zasnovan na idealnom
zakonu meSanja, korigujuéi gustinu vode u ograni¢enom prostoru fenomenoloskom Hoover-Hess
funkcijom. Model Nafiona sa stepenom polimerizacije 10 (ekvivalentna teZzina EW = 1100) si-
mulira se za Sest nivoa hidratacije (A = 3,6,9,12,15,20), pri ¢emu se generisu tri podgrupe
konfiguracija, amorfne, kristalini¢ne i polukristalini¢ne, razli¢itim protokolima kaljenja (anne-
aling) i deformacije smicanjem. Fazno specifi¢ne gustine Nafiona i vode izdvajaju se Voronoi
tesalacijom MD snimaka, dok se morfologija vodenih klastera karakterise DBSCAN algoritmom

radi odredivanja praga perkolacije.

Druga hipoteza je da postojeéi klasi¢ni modeli hidronijum-jona ne reprodukuju dovoljno tacno
interakcionu energiju i geometriju kompleksa hidronijum-voda dobijene na DFT nivou ta¢nosti.
Radi provere ove hipoteze, geometrija Eigen kompleksa (H3OT - 3H20) optimizuje se na M06-
2X/def2-QZVP nivou teorije, parcijalna naelektrisanja odreduju se ESP fitovanjem, a preostali
Lennard-Jones parametri hidronijum-jona optimizuju se tako da reprodukuju referentnu inter-
akcionu energiju, ¢ime se dobija novo polje sila bazirano na DFT prora¢unima pogodno za dalje

simulacije hidratisanih PEM membrana.

Trec¢a hipoteza je da termodinamika vodoni¢nih veza, odnosno slobodna energija njihovog for-
miranja, zavisi od nivoa hidratacije i strukture membrane, i da upravo ova zavisnost kontrolise
formiranje proton-provodnih puteva. Slobodna energija vodoni¢ne veze ra¢una se iz dvodimen-
zionalnog potencijala srednje sile (PMF) u prostoru rastojanja donor—akceptor R i ugla donor—
H- - -akceptor 6, poredenjem raspodele dobijene iz MD trajektorija sa analiticki izvedenom ras-
podelom potpuno sluc¢ajnog (neinteragujuceg) referentnog stanja, uz primenu metode procene

gustine jezgra (kernel density estimation) radi smanjenja statistickog Suma.

Ocekuje se da ¢e se ovim pristupom pokazati da je gustina hidratisanog Nafiona odredena kombi-
novanim efektom sadrzaja vode i kristalini¢nosti, da nanokonfinirana voda u hidrofilnim kanalima
membrane dostize povecanu efektivnu gustinu u odnosu na slobodnu (bulk) vodu, da novo ra-
zvijeno polje sila za hidronijum-jon tacnije reprodukuje DFT referentne podatke od postojeé¢ih
modela iz literature, i da profil slobodne energije vodoni¢nih veza objasnjava eksperimentalno
posmatrani prag protonske provodljivosti Nafiona u zavisnosti od hidratacije. Na osnovu ovih
rezultata oCekuje se da ¢e biti uspostavljen jedinstven racunarski okvir koji povezuje morfologiju
membrane, stanje hidratacije i transport protona, primenjiv i na alternativne proton provodne

polimere od znacaja za buduée PEM elektrolizatore i gorivne éelije.



Na osnovu dosadasnjeg rada kandidata, o¢ekujemo da ée ovi zadaci biti realizovani i publikovani

u nekoliko radova u vodeéim medunarodnim casopisima.



4  Zakljudak

Kandidat Mateja Jovanovi¢ je ispunio sve propisane uslove za pristupanje izradi doktorske diser-
tacije, odnosno poloZio je sve ispite na doktorskim studijama i odbranio temu doktorskog rada na
Kolegijumu doktorskih studija u julu 2026. godine. Na osnovu gore izloZenog, zaklju¢ujemo da je
tema disertacije znacajna, da se uklapa u savremena istrazivanja u oblasti ra¢unarske fizike i na-
uke o materijalima, da je dobro definisana, kao i da su o¢ekivani nau¢ni doprinosi teze relevantni.
Zato komisija predlaze Nastavno-nau¢nom veéu Fizickog fakulteta Univerziteta u Beogradu da
Mateji Jovanovi¢u odobri izradu disertacije ,Multiskalne molekularne simulacije strukture, hi-
dratacije i transporta protona u polimernim elektrolitskim membranama (Multi-Scale Molecular
Simulations of Structure, Hydration, and Proton Transport in Polymer Electrolyte Membranes)”

pod mentorstvom dr Miljana DasSi¢a i dr Igora Stankovica.

Beograd, 16.09.2026. godine

dr Sonja Grubisié¢

nauc¢ni savetnik, Institut za hemiju, tehnologiju i metalurgiju

dr Svetislav Mijatovié¢

vanredni profesor, Fizicki fakultet

dr VukasSin Milosevié

docent, Fizicki fakultet



