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УНИВЕРЗИТЕТ У БЕОГРАДУ – ХЕМИЈСКИ ФАКУЛТЕТ  

НАСТАВНО-НАУЧНОМ ВЕЋУ 

Предмет: Образложење теме докторске дисертације Миљане Дукић, мастер хемичара, 

докторанда Универзитета у Београду – Хемијског факултета: 

„Хибридни наноматеријали добијени површинском модификацијом ZnO, ZrO2 и SiO2 

фенолним једињењима: Прорачуни засновани на теорији функционала густине, 

фотокаталитичка и антимикробна активност“ 

1. Научна област: Хемијске науке 

Ужа научна област: Наука о наноматеријалима 

2. Предмет научног истраживања 

Предмет научног истраживања ове докторске дисертације биће синтеза и 

карактеризација хибридних наноматеријала добијених површинском модификацијом 

цинк-оксида, цирконијум-диоксида и силицијум-диоксида фенолним једињењима, као 

и испитивање њихових фотокаталитичких и антимикробних својстава. Први корак у 

изради дисертације биће модификација оксида метала одабраним фенолним 

једињењима ради побољшања њихових оптичких својстава. Након синтезе, следи 

детаљна карактеризација добијених хибридних наноматеријала различитим 

инструменталним методама. У следећој фази истраживања, испитаће се 

фотокаталитичка активност модификованих наноматеријала активираних видљивом 

светлошћу мерењем количине насталог водоника реакцијом фотоелектролизе воде. 

Такође, испитаће се антимикробна активност синтетисаних наноматеријала према 

референтним патогеним микроорганизмима (Грам-негативна Escherichia coli, Грам-

позитивна Staphylococcus aureus и гљивица Candida albicans), како би се проценила 

њихова потенцијална примена у третману отпадних вода. У циљу бољег разумевања 

интеракција између фенолних једињења и површине наноматеријала, као и механизама 

фотокаталитичке и антимикробне активности, паралелно ће бити урађени прорачуни 

засновани на теорији функционала густине (eng. density functional theory, DFT) на 

одабраним моделима хибридних наноматеријала. Очекује се да ће резултати овог 

истраживања допринети развоју нових функционалних наноматеријала са 

побољшаним фотокаталитичким и антимикробним својствима, који могу наћи примену 

у области заштите животне средине и производњи водоника као чистог извора 

енергије. 

  



3. Основне хипотезе  

Традиционални полупроводници попут TiO2 и ZnO имају широк енергетски процеп, 

што њихову апсорпцију ограничава на ултраљубичасту (UV) светлост, која чини мање 

од 5% сунчевог спектра.[1] Такво ограничење представља значајан изазов у примени 

ових материјала у фотокаталитичким процесима и конверзији соларне енергије.[2] 

Комплекси са површинским преносом наелектрисања (eng. interfacial charge transfer 

complexes, ICT комплекси) представљају иновативне хибридне системе настале 

хемијским везивањем органског лиганда за површину неорганског полупроводника или 

изолатора, углавном оксида метала.[3] Формирање ових комплекса површинском 

модификацијом оксида метала доводи до појаве интерфацијалних прелаза са преносом 

наелектрисања (eng. interfacial charge transfer transitions, ICTTs) који омогућавају 

апсорпцију светлости ниже енергије у односу на изворни материјал. Тиме се 

проширује спектар њихове оптичке активности ка видљивој области електромагнетног 

зрачења и омогућава боља искоришћеност сунчеве светлости.[4] Ово својство је од 

посебне важности за решавање једног од највећих потешкоћа данашњице – глобалне 

енергетске кризе и потребе за обновљивим изворима енергије. Употреба ICT комплекса 

у фотоелектрохемијским системима може значајно повећати ефикасност производње 

водоника фотоелектролизом воде.[5] Осим енергетских изазова, савремено друштво се 

суочава са озбиљним проблемима загађења животне средине, посебно у контексту 

индустријских и фармацеутских отпадних вода које садрже стабилне органске 

загађиваче попут пестицида, боја и лекова.[6] Ови загађивачи су хемијски отпорни и 

неразградиви традиционалним методама пречишћавања, чиме представљају дугорочну 

претњу здрављу људи и екосистемима. ICT комплекси омогућавају ефикасну 

фотокаталитичку разградњу загађивача генерисањем реактивних кисеоничних врста 

(eng. reactive oxygen species, ROS) које деградирају органске загађиваче на мање 

молекуле.[7] Поред загађења, глобална здравствена криза повезана са растућом 

отпорношћу микроорганизама на конвенционалне антибиотике постаје све већи 

проблем. Прекомерна употреба антибиотика у медицини и индустрији довела је до 

појаве све више резистентних бактеријских сојева који представљају ризик за јавно 

здравље.[8] У овом контексту, антимикробна својства оксида метала могу се 

побољшати њиховом површинском функционализацијом органским молекулима и 

наночестицама сребра.[9] Доминантни механизми антимикробне активности ових 

наноматеријала су нарушавање интегритета ћелије директним контактом, индуковање 

оксидативног стреса генерисањем ROS и ослобађање јона метала са површине оксида 

метала.[10] Захваљујући различитим механизмима антимикробне активности ових 

наноматеријала у односу на конвенционалне антимикробне лекове, они могу 

селективно деловати против патогених микроорганизама избегавајући појаву 

антимикробне резистенције, што може представљати потенцијално решење за смањење 

употребе антибиотика и развој нових стратегија у борби против бактеријских 

инфекција. 



4. Циљеви истраживања и очекивани резултати 

Научни циљеви овог истраживања су:  

• Синтеза и карактеризација органско-неорганских хибридних наноматеријала 

добијених површинском модификацијом ZnO, ZrO2 и SiO2  

• Примена DFT прорачуна за прелиминарну процену погодности различитих 

фенолних лиганада за модификацију оксида метала, као и за потврду и додатну 

интерпретацију експериментално добијених резултата 

• Утврђивање у којој се мери разликују физичко-хемијска својства 

немодификованих и модификованих оксидних наноматеријала 

• Испитивање антимикробне активности добијених хибридних наноматеријала 

• Испитивање каталитичке активности хибридних наноматеријала у реакцији 

добијања водоника фотоелектролизом воде. 

 

5. Методе истраживања 

ZnO ће бити синтетисан методом преципитације, а као полазни материјал користиће се 

комерцијално доступни цинк-нитрат и уреа. ZrO2 ће бити синтетисан хидротермалном 

методом из комерцијално доступног цирконил-нитрат хидрата и воденог раствора 

натријум-хидроксида. SiO2 ће се користити у комерцијално доступном облику. 

За синтезу хибридних нанокомпозита користиће се наведени оксиди метала и 

комерцијално доступни фенолни лиганди у воденој средини са променљивим молским 

односом у одређеном временском интервалу. Тако добијени материјали ће бити 

адекватно испирани ради уклањања невезаног лиганда, сушени, а затим и 

окарактерисани различитим методама.  

Добијени материјали биће окарактерисани помоћу рендгенске структурне анализе 

(XRD) ради добијања информација о њиховој кристалној структури, хемијском саставу 

и фазним особинама. Оптичка својства синтетисаних материјала биће испитана 

инфрацрвеном спектроскопијом са Фуријеовом трансформацијом (FTIR) и UV/Vis 

спектроскопијом. Морфолошка карактеризација и испитивање структуре материјала 

спровешће се трансмисионом електронском микроскопијом у комбинацији са 

енергетски дисперзионом спектроскопијом (TEM-EDS). За одређивање специфичне 

површине материјала биће коришћена BET (Brunauer-Emmett-Teller) метода.  

Поред физичкохемијске анализе, у циљу испитивања електронских и оптичких 

својстава наноматеријала биће спроведени DFT и TD-DFT прорачуни на одабраним 

кластeрским моделима, користећи софтвер Gaussian 09. 

Антимикробна активност синтетисаних наноматеријала испитиваће се користећи три 

патогена микроорганизма, Грам-негативне бактерије Escherichia coli, Грам-позитивне 

бактерије Staphylococcus aureus и гљивице Candida albicans. Користиће се контактна 



метода у физиолошком раствору и пратиће се проценат убијања микроорганизама у 

зависности од испитиване концентрације испитиваног материјала и времена контакта 

материјала и микроорганизама. 

Каталитичка активност синтетисаних наноматеријала у реакцији производње водоника 

фотоелектролизом воде индукованој озрачивањем живином лампом у присуству 2-

пропанола биће испитивана гасном хроматографијом (GC). 
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