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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Нові оксидні системи з композитною структурою

Назва роботи англійською:
New oxide systems with composite structures

Реферат українською:
Об’єкт дослідження – неорганічні сполуки класу оксидів і халькогенідів, інтерметалічних сполук та їхніх
гідридів, тонкі зміни у хімічному складі, умовах одержання та кристалічній структурі яких приводять до змін
у широкому спектрі корисних фізичних властивостей, зокрема системи на основі PbO2 для електрохімічної
енергетики, надпровідні купрати із високими критичними параметрами, манганати з великим
магнетоопором, що є надзвичайно чутливими до часткових заміщень атомів, складні халькогеніди та
халькоген-галогеніди з напівпровідниковими, фотоелектричними, біомедичними, каталітичними
властивостями, а також гідриди інтерметалідів з водень-сорбційними властивостями. Мета роботи – синтез
нових оксидів, халькогенідів, халькоген-галогенідів, інтерметалідів та їхніх гідридів, оптимізація умов
синтезу простих і складних сполук і твердих розчинів, побудова діаграм стану, визначення кристалічної
структури на різних рівнях організації будови речовини, розрахунок електронної структури, вимірювання
фізичних властивостей, а також рекомендація сполук для створення матеріалів із потрібними
властивостями. Методи дослідження – рентгенівський фазовий аналіз, рентгенівський структурний аналіз,
скануюча та трансмісійна електронна мікроскопія, енергодисперсійна рентгенівська спектроскопія,
диференціальний термічний аналіз, метод електрорушійної сили, спектроскопія комбінаційного
розсіювання світла та інфрачервона спектроскопія, спектроскопія часу життя позитронів до анігіляції,
квантово-хімічні розрахунки та отримання кількісних характеристик хімічного зв’язку, кристалохімічний
аналіз, вимірювання оптичних, магнітних, електричних, твердотільних, каталітичних та водень-сорбційних
властивостей. Вперше досліджено: фазові рівноваги у 20 оксидних, халькоген-галогенідних та
інтерметалічних системах, 17 перерізів на предмет утворення сполук, фазовий склад та параметри
мікроструктури матеріалів на основі PbO2 під час електрокристалізації у 6 системах PbO2–електроліт, вплив
різних комплексних агентів на властивості тонких плівок ZnS, HgS, HgSe, Hg3I2Se2; процеси
комплексоутворення у системах Re–Se–Hal (Hal – Cl, Br); вплив обробки та заміщень для серії зразків
PbTe:Ag,Sb. Оптимізовано умови одержання ЛЗМ/РЗМ-вмісних манганатів MMnO3 та M2MnM'O6, низки
халькоген-галоген вмісних та інтерметалічних сполук. Визначено кристалічну структуру 76 сполук, серед
яких 7 сполук є представниками нових структурних типів неорганічних сполук, визначено будову речовини
на рівні ближнього, середнього та дальнього порядків організації для 9 хімічно або технологічно
модифікованих сполук або композитів, розраховано електронну структуру та отримано кількісні
характеристики хімічного зв’язку для 15 сполук. Для безсвинцевих і Pb-вмісних високотемпературних
надпровідників Bi-2223 характерною є модульована структура, відкрито новий тип невпорядкування у
композитних модульованих структурах, що реалізується у структурі сполуки MnSi1,76. Проведено
вимірювання фізичних властивостей для 28 сполук і композитів. У плані впровадження перспективними
серед досліджених сполук та композитів є: сполуки Rh2Se9Cl6, Ir2Se9Cl6, Re3Se3S4Br13 та Re4Se4S4Br16 в
якості компонентів каталітичних систем (зокрема у процесах у процесі дегідратації гліцерину в акролеїн,
гідрування м-нітробензойної кислоти до м-амінобензойної кислоти, отримано 2 патенти України на корисну
модель), а також напівпровідників, хімічних реактивів і препаратів; LiLaP4O12:Bi, плівки Al2O3:Ce та
{Zn,Hg}–{S,Se}, Li2B4O7:Ag,Gd, сполуки La2CuSbS5, La2CuBiS5, TlHgBr3, AgGaSiSe4, Ag2Ga2SiS6 в якості
напівпровідникових та оптичних матеріалів (зокрема для детектування рентгенівського та гамма-
випромінювання, оптоелектроніка, напівпровідникова техніка, нанофотоніка); композити As4S4/Fe3O4,
As4S4/PVP, BaZrO3–полістирен, глауконіт/поліанілін в якості твердотільних та мультифункціональних



матеріалів (електрооптика, нанофотоніка, сенсорні технології, медицина); сполука Li1,5Cr0,5NiO3 в якості
електрохімічного матеріалу (в акумуляторах), сполуки R2T2Al (R – рідкісноземельний метал, T – d-елемент) зі
структурами типів W2CoB2 і Mo2FeB2, в якості водень-сорбційних матеріалів. За тематикою наукового
дослідження опубліковано 1 монографію, 2 навчальні посібники, 46 статей, з них – 29 у журналах, що входять
до наукометричних баз даних і мають імпакт-фактор, 17 у журналах, що включені до переліку наукових
фахових видань України; тези 46 доповідей на наукових конференціях, з них – тези 16 доповідей на
міжнародних конференціях; отримано 2 охоронні документи на об’єкти права інтелектуальної власності
(патенти України на корисну модель). Результати використовують для ідентифікації фаз при розробці нових
матеріалів, прогнозуванні діаграм стану ще недосліджених систем, обраховані із експериментальних даних
значення стандартних термодинамічних функцій для деяких фаз можуть бути використані при моделюванні
T–x діаграм інших систем методами CALPHAD, кількісні параметри фізичних властивостей та процесів
гідрування слугують орієнтиром щодо обрання потенційних сполук-кандидатів у виборі об’єктів для
майбутніх досліджень. Відомості по діаграмах стану та кристалічних структурах сполук включені в бази
даних неорганічних сполук і матеріалів (Pearson’s Crystal Data, Швейцарія; Inorganic Crystal Structure
Database, Німеччина; International Centre for Diffraction Data, США). Оновлена методологія систематики
кристалографічних характеристик неорганічних сполук дозволила систематизувати кристалічні структури
100000 неорганічних речовин, що на сьогодні є найповнішою базою даних такого типу. Здійснено
модернізацію комп’ютерних програм для аналізу будови речовини на різних рівнях її організації, хімічного
зв’язку, встановлено взаємозв’язок склад-структура-властивості для досліджених класів сполук. Наукові
результати також використані як приклади у курсах неорганічної хімії та кристалохімії для бакалаврів і
магістрів Львівського університету. НДР належить до фундаментальних досліджень, а її результати є
актуальними для хімічних наук, а також суміжних галузей – фізико-математичних, геологічних, біологічних і
технічних наук. Одержані експериментальні та теоретичні результати є корисними для науковців
Державного вищого навчального закладу “Український державний хіміко-технологічний університет” (м.
Дніпро), Інституту загальної та неорганічної хімії ім. В.І. Вернадського НАН України (м. Київ), Женевського
університету (Швейцарія), Карлового університету (м. Прага, Чеська республіка), Інституту хімічної фізики
твердих матеріалів товариства Макса Планка (м. Дрезден, Німеччина) та інших наукових установ, а також
будуть слугувати для вибору кандидатів для створення матеріалів із корисними властивостями при
проведенні подальших досліджень за звітною тематикою.

Реферат англійською:
The objects of the investigation are: inorganic compounds of the classes of oxides and chalcogenides; intermetallic
compounds and their hydrides, subtle changes in the chemical composition, the conditions of synthesis and the
crystal structures of which lead to the changes in a wide range of useful physical properties (e.g., systems based on
PbO2 for electrochemical industry, superconducting cuprates with high critical parameters, manganates with high
magnetoresistance, which are extremely sensitive to partial substitution of atoms); complex chalcogenides and
chalcogen-halogenides with semiconducting, photoelectric, biomedical, catalytic properties, as well as hydrides of
intermetallics with hydrogen sorption properties. The purpose of the work is the synthesis of new oxides,
chalcogenides, chalcogen-halides, intermetallics and their hydrides; optimization of the synthesis conditions of
simple and complex compounds and solid solutions; construction of phase diagrams; determination of crystal
structure at different levels of organization of the structure of matter; electronic structure calculation;
measurement of physical properties , as well as the recommendation for perspective compounds for creating
materials with the desired properties. Methods of investigation were X-ray phase analysis, X-ray structural
analysis, scanning and transmission electron microscopy, energy dispersive X-ray spectroscopy, differential
thermal analysis, electromotive force method, spectroscopy of light scattering combined with infrared
spectroscopy, positron-annihilation lifetime spectroscopy, quantum-chemical calculations and obtaining
quantitative characteristics of the chemical bond, crystal-chemical analysis, measurements of the optical,
magnetic, electrical, solid-state, catalytic and hydrogen-sorption properties. The following items were investigated



for the first time: phase equilibria in 20 oxide, chalcogen-halide and intermetallic systems; 17 cross-sections with
respect to the formation of compounds; phase composition and microstructure parameters of PbO2-based
materials during electrocrystallization in 6 PbO2-electrolyte systems; the influence of various complex agents on
the properties of ZnS, HgS, HgSe, Hg3I2Se2 thin films; processes of complex formation in the Re-Se-Hal (Hal-Cl,
Br) systems; impact of processing and substitution for a series of PbTe:Ag,Sb samples. The conditions for obtaining
MMnO3 and M2MnM'O6 alkali-earth/rare-earth-containing manganates, a number of chalcogen-halogenides and
intermetallic compounds have been optimized. The crystal structures of 76 compounds were determined, among
them 7 compounds are representatives of new structure types of inorganic compounds. The structure of matter at
the level of short-, medium- and long-range order organization for 9 chemically or technologically modified
compounds or composites was determined. The electronic structure was calculated and quantitative
characteristics of the chemical bond were obtained for 15 compounds. For lead-free and Pb-containing high-
temperature superconductors, the Bi-2223 is characterized by a modulated structure, and a new type of disorder
in a composite modulated structure is discovered, which is realized in the structure of the MnSi1.76 compound.
Measurements of physical properties for 28 compounds and composites have been carried out. The following
compounds and composites are the perspective candidates for practical application: Rh2Se9Cl6, Ir2Se9Cl6,
Re3Se3S4Br13 and Re4Se4S4Br16 as components of catalytic systems (in particular in the process of dehydration of
glycerin to acrolein, hydrogenation of m-nitrobenzoic acid to m-aminobenzoic acid, 2 patents of Ukraine were
obtained), as well as semiconductors, chemical reagents and drugs; LiLaP4O12: Bi, Al2O3: Ce and {Zn, Hg}-{S, Se}
films, Li2B4O7:Ag,Gd, La2CuSbS5, La2CuBiS5, TlHgBr3, AgGaSiSe4, Ag2Ga2SiS6 as semiconductor and optical
materials (in particular for X-ray and gamma-radiation detection), optoelectronics, semiconductor technology,
nano photonics); As4S4/Fe3O4, As4S4/PVP, BaZrO3-polystyrene, glauconite / polyaniline composites as solid-
state and multifunctional materials (electro-optics, nanophotonics, sensory technologies, medicine); the
Li1.5Cr0.5NiO3 compound as an electrochemical material (in accumulators), R2T2Al (R - rare earth metal, T - d
element) compounds with W2CoB2 and Mo2FeB2 structure-types, as hydrogen sorption materials. Results of the
scientific research carried out within the project have been published in 1 monograph, 2 textbooks, 46 articles (29
of them in the journals with impact factor), theses of 46 reports at scientific conferences (among them 16 abstracts
at international conferences), and 2 security documents were received. The results are used to identify the phases
in the development of new materials, to predict the phase diagrams of unexplored systems, the values of standard
thermodynamic functions for some phases, calculated from the experimental data, can be used in the simulation of
T-x diagrams of other systems by CALPHAD methods, quantitative parameters of physical properties and
hydrogenation processes serve as a guide to the selection of potential candidate compounds in the objects for
future research. Information on phase diagrams and crystal structures of compounds is included in the database
for inorganic compounds and materials (Pearson's Crystal Data, Switzerland, Inorganic Crystal Structure Database,
Germany, International Center for Diffraction Data, USA). The updated methodology of systematization of
crystallographic characteristics of inorganic compounds allowed to systematize the crystal structures of 100,000
inorganic substances, which is the most complete database of such type at present time. Modernization of
computer programs for the analysis of the structure of matter at different levels of its organization, chemical
bonding has been carried out, and the composition-structure-property relationship has been established for the
studied classes of compounds. Scientific results are also used as examples in courses of inorganic chemistry and
crystal-chemistry for bachelors and masters of Lviv University. This work belongs to fundamental research, and its
results are relevant to the chemical sciences, as well as related branches - physical, mathematical, geological,
biological and engineering sciences.

Індекс УДК: 548, 546:548.3
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нові неорганічні сполуки і композити як основа багатофункціональних
матеріалів

Назва НТП англійською: New inorganic compounds and composites as the basis of multifunctional
materials

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати:
Галузь застосування: 72.19 Дослідження й експериментальні розробки у сфері інших природничих і
технічних наук

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Фазові рівноваги у 20 оксидних, халькоген-галогенідних та інтерметалічних системах, 17
перерізів на предмет утворення сполук, фазовий склад та параметри мікроструктури матеріалів на основі
PbO2 під час електрокристалізації у 6 системах PbO2–електроліт, вплив різних комплексних агентів на
властивості тонких плівок ZnS, HgS, HgSe, Hg3I2Se2; процеси комплексоутворення у системах Re–Se–Hal (Hal
– Cl, Br); вплив обробки та заміщень для серії зразків PbTe:Ag,Sb. Кристалічна структура 76 нових сполук та
будова 9 хімічно або технологічно модифікованих сполук або композитів. Відкрито новий тип
невпорядкування у композитних модульованих структурах, що реалізується у структурі сполуки MnSi1,76.
Проведено вимірювання фізичних властивостей для 28 сполук і композитів. У плані впровадження
перспективними серед досліджених сполук та композитів є: сполуки Rh2Se9Cl6, Ir2Se9Cl6, Re3Se3S4Br13 та
Re4Se4S4Br16 в якості компонентів каталітичних систем (зокрема у процесах у процесі дегідратації гліцерину
в акролеїн, гідрування

Соціально-економічна спрямованість НТП:
Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: Стан готовності розробки на прикладному рівні становить 25 %

Закінчення етапу:
Споживачі продукції: Науково-дослідні інститути Національної Академії Наук України, хімічна
промисловість

Перспективні ринки: Ринок товарів виробничого призначення

Характер співробітництва з інвестором
Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):



Додаткова інформація:
Назва НТП українською: Висновки проведених наукових робіт з модифікації методів визначення
абамектину у винограді, грушах, волоських горіхах
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