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Doktorska disertacija pristupnika Marjana Krstica pisana je po ,,skandinavskom modelu“ koji uz prvo, uvodno
poglavlje i drugo, poglavije s opisom strukture i ciljeva disertacije ukljuuje Sest znanstvenih radova organiziranih u
dva poglavija (trece poglavije sadrzi dva, a Eetvrto &etiri rada gdje svaki rad ¢ini jedno potpoglavlje) te posljiednje,
peto, poglavlje sa zakljuécima i perspektivom za daljnja istraZivanja. Uz to, rad sadr¥i i dodatak s dva znanstvena
rada kao potpoglavljima-dodacima. Rad je pisan na engleskom jeziku, sadri 100 stranica, 35 slika, 2 tablice, 2
sheme, 115 bibliografskih jedinica te sliede¢e znanstvene radove organizirane u potpoglavlja odnosno dodatke:

* lll. poglavlje, potpoglavlje Ill.1: Sandra M. Lang, ... M. Krsti¢, Vlasta Bonaci¢-Koutecky, Gas-Phase Synthesis
and Structure of Wade-Type Ruthenium Carbonyl and Hydrido Carbonyl Clusters, Journal Of Physical
Chemistry A 118 (2014) 8356-8359, sa 2 slike i 38 zasebnih bibliografskih jedinica;

* lll. poglavije, potpoglavlje I1l.2: Sandra M. Lang, Thorsten M. Bernhardt, M. Krsti¢, Vlasta Bonacié-Koutecky,
The Origin of the Selectivity and Activity of Ruthenium-Cluster Catalysts for Fuel-Cell Feed-Gas Purification: A
Gas-Phase Approach, Angewandte Chemie-International Edition 53 (2014) 5467-5471, sa 4 slike i 21
zasebnom bibliografskom jedinicom;

* IV.poglavije, potpoglavije IV.1: Marjan Krsti¢ et al., ESI/MS Investigation of Routes to the Formation of Silver
Hydride Nanocluster Dications [AgaHn-2Lm]** and Gas-phase Unimolecular Chemistry of [AgioHsLe]*,
International Journal of Mass Spectroscopy, u tisku (2016) , s 5 slika, 2 sheme i 34 zasebne bibliografske
jedinice;

* IV.poglavije, potpoglavlje IV.2: Marion Girod, Marjan Krstic et al., Formation and Characterisation of the
Silver Hydride Nanocluster Cation [AgsHa((Ph2P)2CH2)]* and Its Release of Hydrogen, Chemistry-A European
Journal 20(2014)16626-16633, sa 6 slika i 28 zasebnih bibliografskih jedinica;

* V. poglavije, potpoglavlje IV.3: Athanasios Zavras, George N. Khairallah, Marjan Krsti¢, et al., Ligand-
induced substrate steering and reshaping of [Agz(H)]* scaffold for selective CO. extrusion from formic acid,
Nature Communications 7 (2016) 1-8, s 5 slika i 55 zasebnih bibliografskih jedinica;

e V. poglavlje, potpoglavlje IV.4: Athanasios Zavras, Marjan Krsti¢, et al., Selectivity Effects in Bimetallic
Catalysis: Role of the Metal Sites in the Decomposition of Formic Acid into H, and CO; by the Coinage Metal
Binuclear Complexes [dppmMM’(H)]*, na recencziji, sa 3 slike i 18 zasebnih bibliografskih jedinica;

* prilog, potpoglavlje 1: Irene Fleischer, Denisia M.Popolan, Marjan Krsti¢, et al., Composition dependent
selectivity in the coadsorption of H.0 and CO on pure and binary silver-gold clusters, Chemical Physics Letters
565 (2013) 74-79, sa 4 slike, 1 tablicom i 47 zasebnih bibliografskih jedinica;

* prilog, potpoglavije 2: Sandra M. Lang, Thorsten M. Bernhardt, M. Krsti¢, Vlasta Bonaci¢-Koutecky, Water
activation by small free ruthenium oxide clusters, Physical Chemistry Chemical Physics 16 (2014) 26578-
26583, sa 6 slika, 1 tablicom i 36 zasebnih bibliografskih jedinica.

Glavni je cilj rada teorijsko istraZivanje svojstava metalnih nanoklastera u smislu njihove upotrebe za prociscavanje
plinova i koridtenje kao spremnika vodika u vodikovim gorivnim ¢lancima. Prvo, uvodno poglavije daje pregled
trenutne tehnologije te povijesni pregled koristenja nanoklastera u vodikovim gorivnim ¢lancima, opise dosadasnijih
saznanja koridtenja rutenijevih nanoklastera za pro¢id¢avanje plinova te nanoklastera srebra, zlata i bakra kao
spremnika vodika. Na kraju je dan opis koristenih teorijskih metoda (teorija funkcionala gustoce, ra¢unanje
energetske disperzije, molekularna dinamika i strukturna karakterizacija) te pratecih eksperimentalnih metoda koje
su koriStene u suradnim laboratorijima. U drugom su poglavlju prikazani struktura i ciljevi disertacije.

Trece poglavlje opisuje provedena teorijska i eksperimentalna istraZivanja koristenja nanoklastera rutenija (Run*, n =
4-6) u svrhu pro¢is¢avania plina koji sluzi kao gorivo vodikovih gorivnih ¢lanaka. Rezultati omogucuju strukturnu
karakterizaciju plinovite faze rutenijevih karbonilnih i hidrokarbonilnih nanoklastera te izvoriéta kataliti¢ke
selektivnosti i aktivnosti pojedinih rutenijevih nanoklastera. Potpoglavlje I11.1 teorijski pokazuje da je iznimna
strukturna stabilnost rutenijevih karbonilnih i hidrokarbonilnih nanoklastera posljedica efektivnog atomskog broja.
U potpoglavlju l1l.2 teorijski je objadnjeno zasto se rutenijevi nanoklasteri ve?u uz O, ali ne i na CO», &to je vrlo
korisna osobina jer tako ne dolazi do pretvorbe CO, u metan. Nadalje, pokazano je da se na njih lagano veZu i atomi
vodika, 3to je i eksperimentalno potvrdeno. Nadalje, teorijski su objagnjeni mehanizmi pretvorbe CO u metan.
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Cetvrto poglavlje se bavi upotrebom hidrida nanoklastera srebra, zlata i bakra kao spremnika vodika. Kombinacijom
teorijskih racuna (teorija funkcionala gustoce i molekularna dinamika) i eksperimenata daje se detaljan uvid u
mehanizme koji dovode do oslobadanja vodika uz promjenu strukture srebrenih nanoklastera bez (potpoglavije
IV.1) i sa svjetlosnom pobudom (IV.2). U potonjem slucaju je obja3njeno i uo¢eno odstupanje teorijskih predvidanja
od eksperimentalnih rezultata. Potpoglavlje IV.3 bavi se teorijskim modeliranjem te eksperimentima na ligiranim
kationima srebrenog hidrida s ciliem koristenja u kataliti¢kim reakcijama mravlje kiseline. Dobiveni teorijski i
eksperimentalni rezultati slaZu se izvrsno. Ova su istraZivanja prosirena na binuklearne komplekse nanoklastera
srebra, zlata i bakra s ciljem optimizacije svojstava otpustanja vodika (potpoglavlje IV.4). Ponovno se teorijski
rezultati izvrsno poklapaju s eksperimentima.

SaZetci doktorskog rada, dani na hrvatskom i engleskom jeziku, precizno isti¢u njegove glavne rezultate. Navedena
literatura je odgovarajuca i iscrpna.

Misljenja smo da doktorska disertacija Marjana Krsti¢a predstavlja originalni znanstveni doprinos i zadovoljava sve
uvjete da bude prihvacena. Poznate znanstvene Cinjenice su obrazloZene jasno i sustavno te popradeni
odgovaraju¢im izborom znanstvene literature. Rezultati istraZivanja, prikazani u obliku sedam objavljenih i jednog
znanstvenog ¢lanka poslanog na recenziju, jasni su i pregledni, a koriStene metode su detaljno opisane u uvodnom
(prvom) te sazeto, sukladno pravilima pisanja znanstvenih radova, u tre¢em i etvrtom poglavlju. Posebno isti¢emo
Cinjenicu da su teorijska modeliranja nacinjena u sklopu ovoga rada potvrdena nizom eksperimenata. VaZan rezultat
ove disertacije je da se prikazani rezultati mogu primijeniti za procidcavanije plinova i koristenje kao spremnika
vodika u vodikovim gorivnim ¢lancima.

Na temelju navedenoga predlazemo da se predlozeni doktorska disertacija prihvati te da pristupnik Marjan Krsti¢
pristupi njenoj obrani.
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Na temelju odredaba Zakona o znanstvenoj djelatnosti i visokom obrazovanju, Statuta
Prirodoslovno — matemati¢kog fakulteta u Splitu, te prijedloga Povjerenstva za ocjenu i obranu
doktorskog rada u sastavu: prof.dr.sc. Ante Bilusi¢, prof.dr.sc. Franjo Sokoli¢ i doc.dr.sc. Anita
Krisko, Fakultetsko vije¢e Prirodoslovno-matematickog fakulteta na 112. sjednici odrZanoj
dana 30. studenoga 2016. godine, jednoglasno je donijelo

ODLUKU

Prihvaca se Izvjesée Povjerenstva za ocjenu i obranu doktorskog rada kojim se prihvaca
doktorski rad Marjana Krsti¢a, pod naslovom »Uloga metalnih nanoklastera u katalizi za
procis¢avanje pogonskog plina gorivih ¢elija i spremanje vodika“.

Dekanica

prof. dr. sc. Jasna Bui



