YHUBEP3UTET Y BEOI'PAY-XEMUJCKH ®AKYJITET
HACTABHO-HAYYHOM BERY

IIpenmet: OOpasnokeme TeMe TOKTOPCKE AUcepTalyje Kanauaatkume Mapuje (anujena)

Koauesuh, Mmactep npodecopa xemuje, mprjaBbeHe 101 HACTOBOM:

» €OPUjCKO MOJeJIOBab€ W MNpUIlpeMa Katajau3aropa Ha 0a3um turanujym (IV)-okcuaa
Moau(pUKOBAHUX  jJeno3umumjoM d-Meraja 3a mnpuMeHy |y  doToaerpazauuju

uunpodgJokcanmua*

1. Hayuna o0aact: Xemuja

2. Yixa Hay4Ha o0jacT: Xemuje KUBOTHE CpeIuHe
3. IIpeaMer HAyYHOI MCTPAKUBAHA

Y OokBHpPY OBe JOKTOpPCKE jaucepranuje wucnutuBahe ce woryhHocT mnpumnpeme
dorokaranuzaropa Ha 6a3u TutanujyMm (IV)-okcuma MomupuKOBaHHX ermo3uijoM O-Merana,
ONTHMH30BaHUX TyTeM In SilicCO MosenoBama MPUMEHOM MeTO/ie TeopHje (HYHKIIMOHAIA TYCTHHE
(enrn. DFT - Density Functional theory), kao u epukacHOCT MPUIPEMIBEHUX KaTalu3aTopa 3a
dboTonerpananujy munpodIioKcaliiia U3 BOJCHUX pacTBOpa. Y MPBOM Jeny, ucnutuBahe ce
adunuTer pasnmuuutux d-merana (M) 3a Be3uBame Ha noBpummHy tUTaHujyMm (IV)-okcuaa, y3
nomoh DFT npopauyna. Ha ocHOBY no6ujeHux pesyirara, Ouhe oabpaHu HajlIOr0THUJH METalN
3a Jeno3uinyjy Ha noBpmmHU TuTaHujyMm (IV)—okcuna u mpunpemy MOAM(pUKOBaHUX
katanmzatopa. Uwmwanm xaranuzatopu (M)TiO Owhe cuHTEeTHCAaHM W TPUMEHEHU 3a
doTomerpananujy peanHor (pactBopa 3a MH(Y3Hjy) U CHMYIHpaHOT (CTaHIApAHOT PacTBOpA)
y30pKa (apmareyTckor areHca LunpodQuiokcallMHa y oO0nuKy Jakrara. Takohe, mobujeHu
Matepujanu Ouhe oOkapakTepucaHu TMoMohy eKClIepUMEHTATHUX MeToJa — CKeHupajyhe
enexTpoHcke Mukpockomnuje (enr. SEM - Scanning Electron Microscopy) u ananuse audpaxiiuje
X-3paka (enr. XRD - X-Ray Diffraction analysis). ¥ mwmpy nobujama yBuna y gpyHmameHTamHa
CBOjCTBA NPUIPEMIBEHUX MaTepHjaja M TIpaHHIle METaJ/IOJYNOPOBOJHUK, EKCIEpUMEHTAIHA
KapakTepu3anuja Ouhe mgomymeHna aetasbHUjuM DFT mpopauyHmma eHepreTuke aucoprimje

MeTasa Ha MojenuMa KpuctanHux paBHU TiO2, u enektpoHcke cTpykrype. Edukcanoct



dboTomerpamanmje mpaTuhe ce CHEeKTPOo()OTOMETPHJCKUM U XpoMaTrorpackuM MeTomama.
Konauno, crenmeH ToTajqHe MUHEpanu3aluje y3opka BepudukoBahe ce MepemeM MpOMEHe

KOHIICHTpaIlMje YKYIHOT opranckor yribenuka (er. TOC - Total Organic Carbon).
4. OcHOBHe XUIIOTeE3e

Cge Beha ynorpeba aHTHOMOTHKA IIUPOM CBETA j€ HEM30EKHO IMOBe3aHa ca rmoBehameM
3araljema xkuBoTHE cpeaune [1, 2] 360or orpannycHe OMOPA3TPAIBUBOCTH aHTHOMOTHKA, & CAMUM
THUM U OTPaHUYEHE CIIOCOOHOCTH MOCTpPOjema 3a MpeunithaBambe OTIMAIHUX BOJA Ja UX YKJIOHE,
OHHU Cy CBENPHUCYTHHU, IITO JOBOAM JO JIATEHTHHUX MOCIEIUIA XPOHUYHE U3JI0KEHOCTH U pa3Boja
oTrnopHux Mukpoopranuzama [3, 4]. Hunpodiokcarmu (1-uukinonpomnui-6-dayopo-4-okco-7-
(numniepasun-1-m)-XUHOIHUH-3-KapOOKCHITHA KHCEJINHA), Kao LIMPOKO kopuirheHu
XEMOTEpANeyTCKH areHc W3 Tpyle XWHOJOHA, MPEACTaB/ba IOTOAaH Mojen 3a mnpaheme
yKJIamkhama OBAKBUX JelIUIbEHhAa U3 BOJICHUX CpeIuHa, ¢ 003UPOM J1a C€ MOXKE JeIHOCTaBHO U

e(UKaCHO IETEKTOBATH CIIEKTPOPOTOMETPHJCKUM U XpoMaTorpad)CKUM MeTo1ama.

doToKaTaNUTUUKA Jerpajalnuja MpUIaga Tpyrnd Meroaa yHampeheHuX OKCHIAIMOHHUX
npoueca (enr. AOP - Advanced Oxidation ProcesseS) m HMHTEH3MBHO c€ HUCTpaxyje Kao
yHUBEp3aiHa, epUKaCHa W EKOJIOIIKM TPHXBATJbUBA METOAA 33 EIMMHHAIM]Y Pa3IuYATHX
opraHckux 3arahuBaya, ykJbydyjyhu opraHcka jenumema (JekoBe, 0oje M HECTULUAE) U
Mukpoopranusme (Oakrepuje) u3 BogeHux cpeauHa [5]. Hajuemhe wucnutuBanHu
(OTOKATATUTUUKKU MaTepHjalid YKIbY4y]y MOJYNPOBOJIHUKE Y BUAY METATHUX OKCHJA U KapOuna,
kao mro cy TiO2, ZnO, SiO2, Fe203, CdC u ZnC, 300r mUX0Be 3a/10BOJbaBajyhe cTaOMIHOCTH,
OTIIOPHOCTH Ha KOPO3HWjy, MOCTYIHOCTH W HeTokcuuHocTH [6]. C npyre crpaHe, HHXOBE
dorokaTamuTHuke nepopMaHce Ccy OrpaHWYeHEe 300T TEKIE Ja CTBapajy arjioMepare yclena
BHCOKE TIOBPIIMHCKE €HEpruje, BeIHWKE IIUpHUHE 3a0pamkeHe 30HEe, Koja 3axTeBa IPHMEHY
yATpaJbyOM4acTor 3padema, M KpPaTKOr BpPEeMEHa peKoMOWHanuje (HOTOTeHepHCaHHWX IapoBa
eNeKTPOH-IIyIUbKHA [7]. Pagu nmpeBasminaxema oBUX MpodiiemMa, 10 cajia je pa3BUjeHO HEKOJIHKO
CTpaTerrja 3aCHOBaHMWX Ha MOAM(DHKANWU TTOIYIPOBOJHUKA METATIMa U METATHUM OKCHIMMA.:
JONUpa-e, HAHOIIICHE MeTaja Ha MOBPIIMHY moaynpOoBoanuka (enr. loading), pa3soj cucrema
jesrpo/;jbycka M KOMOHMHOBam€ JiBa TOJYHNPOBOJHHKA - YyBOhewe QasHe rpaHuiie (eHr.

heterojunctions) [8].



[ToBpHIMHCKM KaTalM3aTOpU Cca HHUCKHM CaapkKajeM MeTalla M TaHKHM METaIHUM
CJI0jeBMMa Cy IPEAMET CTaJHOT, alu cBe Beher MHTepecoBama UCTpakuBaya, 300r MoryhHoctu
noOujama 3Ha4ajHO IPYravyujux CBOjCTaBa y OJHOCY Ha OCHOBHE MaTepujaie, a uspahyjy ce y3
MHHUMAJIHY MOTPOIIkY CKynmux pecypca [9]. Ha Oum ce edukacHo momecusie HHHXOBE
(dboTokaTanuTHUKe nepdopmMaHce, HEONMXOIHO je oMOryhuTH yBua y HHUXOBa (yHIaMEHTAJIHA
cBojctBa Ha aromckoM HuBOY [10]. IlpopadyHum eHepreTckux cBoOjcTaBa U EIEKTPOHCKE
CTPYKTYp€ MPUMEHOM METO/E Teopuje (pyHKIMOHAIA TYCTHHE, MPEICTaBibajy ehuKacaH anar He
caMo 3a mnpenBuhame IOHaIIaka TPAHUIE METAJ/TIONYIPOBOIHUK, Beh M 3a 00jalImemne
CTPYKTYPHHUX H €JICKTPOHCKUX CBOjCTaBa OBAaKBUX CHCTEMa JI0 aTOMCKOT HMBOA, YUME j& CTBOPCH
obchapajyhu meTomononiku okBup 3a in Silico kpeupame Oynyhux goTokaTanuzaropa q0OHjEHIX

I[GHO3I/IIII/IjOM KOHTPOJIMCaAHUX KOJIMYKWHA MCTaJIa Ha HOBPIIMHHU IMOJTYIIPOBOJHUKA.

Ha ocHOBy cBera HaBeIEHOT, IOCTaB/ba CE€ NHTAlkE Ja JIM he UWbhaHU JU3ajH
METaJI/TOIYNPOBOIHUK cucTema, nornoMorayr DFT mpopadyHuMa, ka0 OCHOBa 3a MPUIIPEMY
(hOTOKATATUTHYKKUX MaTepHrjaja, pe3yJITOBaTH ¢PUKACHOM JIErpaaiyjoM IUIPO(IOKCAINHA, U Y

K0joj Mepu he epuKCHOCT mporeca OMTH MOOOJBIIAHA Y OJJHOCY Ha JIO0 CaJla UCIIUTUBAHE CHCTEME.
5. Imwb ucTpakuBama M 04eKHBAHH Pe3yJITATH

OCHOBHH IIJb JIOKTOPCKE AMCEpTallHje je UCIuTHBame MoryhHoctu mpumpeme in silico
nu3ajHUpaHux (Qorokartamuzaropa Ha 0a3sum  TutaHujyM (IV)—okcuma monuduxoBaHHX

JETO3UIIM]OM MeTalla, U BbUXO0BE epUKacHe MPUMEHE Y Aerpajaliju NUIpogIoKCcaluHa.
Kangunatkuma Mapuja Koaueuh he y okBUpYy JOKTOpCKe AucepTalyje:

Wsepmimtu DFT ckpunuHr anxesuje pasmuuutix d-mertana Ha moneny nosprinae Ti02(001)

paBHu TuTaHujyM (IV)—okcuna;

Ha ocHoBy pesynraTta ckpuHHHTA, ogabpahe HajmoroaHuje MeTaje 3a MPHUIIPEMY KaTaau3aropa

MOI[I/I(I)I/IKOBaHOl" ILCHOSI/II_II/Ij OM MCTaJjia,

OpnabpaHe ¥ CHHTETHCAaHE KaTanu3aTope kapakTtepucahe y3 momoh excnepumenrtanHux (SEM,

XRD) u Teopujckux (DFT) merona u yrBpAUTH BUXOBa CTPYKTYPHA U €JIEKTPOHCKA CBOJCTBA;

Hcnurahe moryhaoct poroaerpanaruje nunpodaokcanuta (M3 peatHOT U CUMYJIUPaHOT Y30PKa)



y3 MoMoh T0OMjeHuX KaTaan3aTopa;

Onpenunhe edukacHOCT mpoleca Aerpanaiyje y oaHocy Ha HemonupukoBanu tutanujym (IV)—

OKCHUJI Kao (hoTOKaTaIn3aTop;

Ananuzupahe cacraB ¢oTomerpaaupaHor y3opka KOMOMHOBAmEM XpOMaTorpaCKux Merona u

Mepema yKynmHor opranckor yribenuka (TOC).
6. MeToe HCTPaKNBakbHa

Y oKBUPY OBE JOKTOPCKE aucepTanuje ouhe kopumhenn cieneh eKcriepuMeHTaTHA

MoCTynuu, METOAC U TCXHUKCEC:

DFT+U npopauynu anxesuje d-merama Ha mopenuma kpuctainux paBuu TiOz2 y GGA (ewr.
Generalized Gradient Approximation) ampokcuMamnuju, y3 [PHUMEHY  YJITPaMEKHX
NceyAONOTeHIMjaja y 0a3ucy paBHHMX Tajlaca; MPOpPAuyyHH EJIEKTPOHCKE T'YCTHHE CTama (eHT.

PDOS - Projected density of states) moaena nospiuna unctor u TiO2 ca JeMOHOBAHUM METAJIOM.

Cunresa Hanovectuua tutanujym (IV)—okcuma u memosuiyja Merana M3 pacTBOpa HHUXOBHX

COJIM IPUMEHOM XEMUJCKUX METO/a;

Kapakrepuszanuja cuHTeTHCAaHUX (OTOKATAIN3aTOPa EKCIEPUMEHTAIIHM MeTo/1aMa - cKaHupajyhe
enekTpoHcke Mmukpockornuje (SEM - Scanning Electron Microscopy) U peHATeHOCTPYKTYpHE
anammse (XRD - X-Ray diffraction),

@doTOoKaTaIUTUYKA JErpajalija peaaHor U CUMYJIUPAHOT y30pKa LUIPOQUIOKCAIMHA Y OOIHKY

naktara y oaroapajyhem peakropy nomohy UV mamme.

[Ipahewe Op3uHe Qoroaerpamarponor mporeca merogom UV-Vis (enr. Ultraviolet-Visible

SPECtroscopy) creKTpOCKOIHje.

KBanmuraTrBHa aHanm3a (OTOAErpaTalliOHe CMeNIe METOIOM TeYHEe XpomaTorpaduje Criperuyre
ca MaceHHUM crekTpomerpoMm kao nerekropom (enr. HPLC-MS - High-performance liquid

chromatography - mass spectrometry);

3a onpehuBame cTerneHa MUHEpalIu3alnuje HUNpodIoKcaluHa y JerpajalioH0j CMEIId MyTeM



Mepewma cMamera TOC BpenHocT kopucTtrhe ce aHaau3aTop yKYIMHOT OPraHCKOT yIibeHUKA.
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