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M3Bjemraj Komucuje 3a onjedy Maracrapckor paja
boxupapa llomxuha

Buijehe ITpupoaHo-maremMaTH4KOr (hakynTeTa Ha cjeHuuM oapxkanoj 31. 10. 2018. nonujeno
je Ofiyky o MMeHOBamy KOMMCH]E 3a OLjeHy MaruCTapcKor paja Moj Hasusom Maznemne
Hpumjece y O0GOOUMEHIUONAANUM MAMEPUIAIUMA €A MAYKACMUM  CHIDYKIYDILUM
Oehexmuma cneudjanucre duznke boxxunapa Hlomxkuha.

Kao unanosu umeHosaHe komucHje (1p bopko Byjuunh, penosun npogecop — MeHTOp, Ap
[peapar Mupanosuh, pegoBuu npodecop — unan w ap I'opana JopaHosuh, OUEHT — uiaH)
HaKOH Tperyiejia MarucTpeKor paja, y ckiagy ca wianom 29 cras 1 Ipapuna cryauparma Ha
MOCTAMIUIOMCKHM ~ CTyAujaMa Ha YHupepsurery Llpue Iope, Bujehy Ilpupoano-
MaTeMaTHIKOT (hakynTeTa noAHOCUMO cibesehu

H3Bjemraj

Texer pana gocraBibeHor Ha oujeny unne Cadpacaj (2 ctpane) Yeoo (3 crpane), Tpu rnase —
Kpamax onuc DFT memoda u xopuuthenoz xomnjymepcroz npozpama (20 crpana),
Adcopnuuja Ni, Co u Fe na epagpeny (12 crpana), Aocopnuyuja Ni, Co u Fe na -BN (16
crpana), Saxwyuax (3 crpaue), Jumepamypa (3 crpane). Pap canpxwu 32 ciauke u 6 Tabena.
CrpykTypa paja MCIyraBa CBBE 3axTjeBe nponucane uinanoM 27 IlpaBuna crypuparma Ha
MOCTIUTUIOMCKUM CTYMjaMa

IHocraBibenu Nub

[lus WeTpakuBarba je pasyMHjeBarbe OCHOBHMX (PM3MUKMX MEXaHM3aMa OJrOBOPHHUX 3a
uHTEpaKiujy aroMa Metana u 2D mMatepujana Ha kojuma ce ajcopOyjy, Kao M Mokymaj ja ce
NPUMjEHOM TEOPHJCKHX METO/a ia OArOBOP Ha NUTAaHE KaKo jauuHa NOMEHYTe WHTEepaKiHtje
YTHYEC Ha MarHeTHe ocobune nooaTHux aroma. )_IOIJ,aBa]-bB aToMa QJepOMaFHCTHHX MeTana Ha
2D KpucTanuMa M CrpevaBarbe FBHUXOBOT Ipynucama y Behe CTpyKType jefiaH je of HauMHa
uzpaze 2D matepujana ca npumjecama y o0JIMKY JeIHOATOMCKHX MarHeTa.

VY KHKM B3ydaBarba je WCTPaKUBalbe YTHLAja METATHUX MpUMjeca Ha MArHeTHe OcoOMHE
NBOAMMEH3HOHANIHUX KpucTana ca ofpehenum aedexruma. ledexkTH HacTajy NPHITHKOM
npoLeca MPOM3BOAKBE JAaTOr MaTepujaia WM Ce BjelTaukyu crTeapajy. [locToje pasnuduty
obnuuu gedexara, a y OBOM pagy pasMaTpaH je HajjeHOCTABHHjU CIyyaj TAYKACTHX
CTPYKTYPHHX JAedexara: je[HoaTOMCKE LIYNJbMHE W [BOATOMCKE IIYNJbHHE. JeaHoaToMcka
IIYTUBHHA CE KPerpa JeHOCTABHUM OCTPAHUBAEM JEHOT YIIEEHHKOBOT aTOMa KPHCTANHE
pemetke y rpadeHy, OJHOCHO OACTPARUBAKREM jeIHOT aToMa 0Opa HIIM a30Ta Y KPUCTAIHO]

H



peweny  Bop-wutpupa. YV rpadery ce pmBoaToMCKa WYN/bHUHA  MOME  Kpeupatu
OACTpam-HBameM JBa CycjeHa yribeHHKOBa aToma, Y oanocy Ha umeannu rpadeH, y oBom

nopeliersy ca jeaHoaToMcKuM luynbuHama. Y GOp-HUTpHIY aBOAaTOMCKe HWIYNJBUHE ce
Kpenpajy oacTpambuBameM o JenHor aroma 0opa u asora, Tj. YKnamaweMm jegnor BN
Aumepa. Osaj mumep je ocHosHwH rpaguBHH enemeHT h-BN CTpYKTYpe ¥ 360r jake B-N pese
je jenan on HajuelthnuX TaukacTix nedexara y opom 2D Marepujany.

Ilpumujemene meroaa

HerpaxuBame je CIPOBEAICHO MpHUMjeHOM Teopuje (yHkumonana ryctuwe (DFT). DFT
KOMOHHYje OCHOBHE 3aKOHe KBaHTHe MEXaHUKe n euracte Hymepuuke METO/E 3a obujam.e
BPJIO  TAYHOr oOMMCa ENEKTPOHCKHX O0COGUHa PasMaTpaHuxX cHcTeMa, Tako wWTo ce
KOMIUIMKOBAHA BHIIEYECTHYHA [pemunrepopa JenHauuna 3aMjermyje  jeHOYECTHIHIM
CBOJCTBEHHM MpoBIieMOM Y KOME Ce eNeKTPOHCKO-eNeKTPOHCKa HHTEpaKUHKja onucyje y
AMPOKCUMAUM|U Cpelber Mmosba. Pjewasame Wpeanurepose jennouectuume JjelHauune 3a
Kou-1llamon duxTHBHU  cucTem noapasymMmujesa nosHasaje o6anka Kon-Illamosor
eeKTHBHOr NMOTEHLMjana, OJHOCHO [O3HABAILE HM3M]EHCKO-KOPeTaLiHOHOr noTeHuujana (y
pany je xopuihena anpoKCHManuja rpajujeHTHor pasBoja — GGA). I'ycruua H3M]EHCKO-
Kopenaluone enepruje y Ttom Cllyuajy 3aBuUCH O CIIEKTPOHCKE TYCTHHE H rpaaujedra
C/IEKTpOHCKe rycTune. Opaj noTeHUnjan je xopuiulien jep je HAJIOrOHUH 1 HajTayHuju
Kaza OrncuyjemMo ClOIKEeHE CHCTeMe HIp. MOJIeKys1. 3a onucuBame cuctema HEONXo/Ho je
prjewnrn Kon-Lllamose JeAHAYMHE U Y TOM LBy ce KOPHCTH camoycariaieHn urepatusmuy
nocrynak. 36or eduxacHocTu pOpavyHa W jefHOCTABHOCTH pjewasama Kou-Illamosux
JjelHaunna Kpeupajy ce oarosapajyhe anropuramcke nersse. Kopuiheny codreepekn
naketn ASE u GPAW cy YNpaBO HAMJEHEHN U Pa3BUjeHU 3a pasMatpaise npobiema opora
TUITA, Tj. 32 CUMYNUpatbe CTpyKTYpe marepujana. Jpyrum pHjeuuma, oBuMm MOCTYNKOM ce
HCTIUTY]Y 0COGHHE Bjerrtaukux CTPYKTYpa Yy noTpasu 3a HOBUM MaTepHjanmuMa ca moske bHUM
dusuukuM ocobunama, V KOHKPETHUM Mpopavyuuma ocobuna HaBEJICHUX MaTepHjana
Kkopuihienn cy nporpamexn Jesuww Phyton u C.

HMoGujenn pesyararn

Kao wro je Beh Ka3aHo, y pajlly Cy KOHKpeTHO aHANU3UpaHe MarHeTHe u CIIEKTPOHCKe
ocobuHe (hepomarHeTHuX MeTana Ni, Co u Fe nomarux na ABOMMEH3HOHANHE CliojeBe

objaunmsenn ynorpeGom TCOPHjCKOr Mofe a xubpunusanuje.



IIpeo je pasMaTpan cucteMm Koju unHe ancopbosanu atomu Ni, Co u Fe u cnoj rpadena ca
JENHOATOMCKOM ILIYIUBMHOM. Yesben u3paxene 3d — 2p xubpuausalumje OyKUHE Besa

anicopGoBaHUX aToMa ca HajoImKUM Yr/beHHIIMA Cy Kkpatke (1.76—1.79 4) wro oaroBapa
BEJIMKMM BPHjEIHOCTHMA €HEPTH]e Be3a 3a CBA TPU THIA EPOMATHETHUX ATOMA 1 OHE 3 Ni,
Co m Fe mmoce 1822351202V, Meramu ca' mapumm 6pojem 3d eNexTpoHa
NOMyHaBajy METal-yribeHUK CTaka HAa TaKaB HAYMH 43 OHU MOCTajy HeMAarHeTHH, JOK je
MarHeTHH MomenT atoma Co jeanax 1, jep nocjenyje jenan necnapenn 3d EIIEKTPOH.

Kox rpadena ca psoatomMcKoMm mynsbUHOM, ONHOCY Ha rpaeH ca jeaHOaTOMCKOM

WIYM/LUHOM, AyxciHe Besa ¢y sehe (1.87-1.924), wro omrosapa Marbum BPUjEIHOCTIMA
euepruje Bese. Mamjencko umjename 3@ eneKTPOHCKHX cTama y ciy4ajy Ni mano je u
HEMOBOJLHO JTa KOMIIEH3Yje JeIOKANU3alHjy CTamba HACTATHX yesben Xxubpuausauuje, wro 3a
TMOC/LENIY UMa JIa e MATHETHH MOMEHT jefHaK Hynu. To Huje ciyyaj ca Co u Fe, raje je
M3MJEHCKO LMjenarme 3HaTHo Belie W gaTv aToMu 3aJpKaBajy HEHYJITH MarHeTHH MOMEHT.
I'Boxdje ucnospasa Heobuune MarHeTHe ocoGune Koje Cy 3anpaBo pesysiTaT KOHKYPEHTCKHX
eexara xubpuausauuje u EJIEKTPOHCKO-EJIEKTPOHCKE HHTEPaKLHU]e.

Y cayuajy h-BN ca N-wuynmunoM, HabeseHn (epoMarHeTHH aToMu (popmupajy Bese ca

aromuma Gopa. lyxuna Bese je y untepsany 1.85—-1.914 u 6poj enexkTpoHcKUX cTaiba Koju
Cy JIOKaTHU30BAHN Ha Ne(EKTY HAjMatbU je O/l CBUX Pa3MATPaHUX Y OBOM pajy, LTO oJroBapa
W HajMatkbMM BpHjeJHOCTHMA eHepruje Bese. Meran-Gop crama y ciuyyajy Ni u Fe ce
NOMNyaBajy HenapHuM GpojeM eNeKTpoHa, Tako ja Jeman enexTpon octaje HecnapeH u
MIPECYAHO yTHYC N1a OBAKBH CHCTEMH NIOCJEYjy YKYIHM MarHeTHH MOoMeHT off 1, . Iomro
Kobant nocjeayje Henapan Gpoj 3¢  enexrpona, MeTan-6op xubpuaM3oBaHa cTama Cy
ITonybeHa Ha TaKaB HAYUH Ja CUCTEM MCNOJbaBa HEMArHETHe 0COBUHE.

Y onnocy na crpyxrypy h-BN ca N-mynmsunom, y cayvajy B-uynseune gysxune Metan-a3or

- Bese (1.76—1.79 4) mame ¢y y ogHOCY Ha LyXHHY MeTan-6op sese, IITO j& y carjacHOCTH ca
nobujenum Behum BpujesHOCTHMA eHepruje Bese Mmerana ca B-wynseunom. Osa Bpera
Aeexra je uajpeakTMBHWja BpcTa nedexata Koju cy UCTPaXXHUBAHU Yy OBOM papy, LITO
ofrosapa M HajselieM Gpojy eneKTpOHCKMX CTama MPHCYTHHX OKO ®epmujeBor HUBOA.
MartetHe ocobune ¢y ucre kao u y cnyuajy h-BN ca N-1ynseHHOM.

h-BN ca BN-myrususoM je HajMare peakTHBHA BpcTa JedeKara KOju Cy UCTPAKUBAHU Y
OBOM pany. Yessen cmabe xubpuausauuje 3¢ crama Merana ca 2P cramuma atoma N u

B cBa Tpu MeTana 3ajpycaBajy BeNMKE BPHjEIHOCTH MATHETHUX MOMEHATA H OHE cy 3a Ni,
CouFe, 377,300 y 4.004,.

3aK/bYUIIM 0 PeATH30BAHMM HCTPAKHBAHHMA



Hakon nperjefia Maricrapckor paja kangupara boxkmpapa 1llomkuha, aHamuse meroeor
TEKCTa W OCTBApEHH pe3y/iTaTa, cMaTpamo Jia jé pajl HANMMCaH jacHo, ha je LW/b paja
peanu3oBaH M Ja pajl MCIyHkaBa CBE ycnose HayuHor paga npeasubene Ilpasuimma
CTyMpama Ha MOCTAUILIOMCKUM CTyijaMa Ha YHusepsuteTy Llpue 'ope.

Ynanosn KoMucnje HECY MMM 3aMjEpKU HUCY 2aMjEPKU Ha KOHAYHy BEp3ujy pajia M3ysce
C3recTHja [a Ce UCIPaBH HEKOJIMKO YOUCHMX LUTAMIIAPCKUX TpeliaKa.

3ak/by4YHH CTAB M Opesjor

Ha ocHOBY npeTXOIHO HaIUCaHOr, IMO3UTHBHO OlljeryjeMO Marucrapcku paj Maruerse
npuMjece y JABOJHMMEH3HOHAJIHMM MaTepujaquma ca TAYKACTHM  CTPYKTYPHHM
peexTHMa ayTopa crieunjanucre gpusnke boxunapa llomxkwuha. -

IIpepnaxkemo Bujehy IIpﬂpom:o—maTema'lutmor [b'll(y.l'lTeTa na pag npuxsaTH H
HMEHYje KOMHCH]Y 3a HeroBY jaBHY yCMeny onﬁp‘uly

VY Toaropuuy, 22. 11. 2018.

Komucuja:

1. [Ipod. ap Bopko Byjuuuh — menTtop

2 [Tpod. np Ipenpar Mupanosuh —
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3. )101.1 Jp lopnana Jopanoeuh — unan
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