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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 2
Назва етапу: Сполуки d- та f-металів із лакунарними поліоксометалат-аніонами. Прогнозування взаємодії
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Початок етапу: 01.2023

Закінчення етапу: 12.2023

Вид звітного документа: Проміжний звіт

III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Донецький національний
університет імені Василя Стуса

Код за ЄДРПОУ: 02070803

Місцезнаходження: вул. 600-річчя, буд. 21, м. Вінниця, Вінницький р-н., Вінницька обл., 21021, Україна
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Розмір організації:
Телефон: 380432508930, 380432508778
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V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Міністерство освіти і науки
України

Код за ЄДРПОУ: 38621185

Місцезнаходження: проспект Перемоги, буд. 10, м. Київ, 01135, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Кабінет Міністрів України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380444813221

VI. Джерела, напрями та обсяги фінансування ДіР
Підстава для проведення ДіР: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади,
академією наук (головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)

Напрям фінансування:  2.1 - фундаментальні дослідження

Джерела фінансування

7713 - кошти держбюджету

Код програмної класифікації видатків і кредитування (КПКВК): 2201040

Фактичний обсяг фінансування (тис. грн.): 1049.855



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Сполуки d- та f-металів із поліоксометалат-аніонами та прогнозування взаємодії у складнооксидних
системах

Назва роботи англійською:
Compounds of d- and f-metals with polyoxometalate anions and prediction of interaction in complex oxide
systems

Реферат українською:
 У рамках кристалоенергетичної теорії ізоморфних заміщень розраховано енергії змішування та критичні
температури розпаду (стабільності) твердих розчинів ортоарсенатів лантаноїдів зі структурою циркону та зі
структурою монациту, а також високотемператірних надпровідників на основі феруму – оксіарсенідів ітрію
та лантану. Побудовано діаграми, які дозволяють прогнозувати термодинамічну стабільність твердих
розчинів. Результати роботи можуть бути корисними під час вибору співвідношення компонентів у змішаних
матрицях і кількості активатора в люмінесцентних, лазерних та інших практично важливих матеріалах, а
також у матрицях для іммобілізації токсичних і радіоактивних відходів, для створення нових
високотемператірних надпровідників. Здійснено розв’язання наукової задачі, яка полягає в одержанні нових
термодинамічних характеристик процесів поліконденсації у водних розчинах W(VI) з низькою кислотністю з
утворенням йонних асоціатів між паравольфрамат Б-аніонами та катіонами d-металів, що дозволило
створити методики цілеспрямованого синтезу нових солей поліоксометалатів і одержати монокристальні
зразки подвійних солей натрію та d-металів із аніоном паравольфрамату Б. Встановлено, що солі купрум(ІІ) із
аніоном паравольфрамату Б проявляють високу антибактеріальну активність проти E. coli ATCC 25922,
розроблено нові методики виготовлення поліоксометалат-вмісних антимікробних покриттів на основі
біорозкладного полімеру полілактидної кислоти, які відповідають принципам «зеленої» хімії. Такі плівки
можна використовувати в якості біоцидних поверхонь у приміщеннях із великим скупченням людей
(бомбосховища, лікарні тщо) із метою унеможливлення поширення бактерій і вірусів.

Реферат англійською:
 Within the framework of the crystal energy theory of isomorphous substitutions, the mixing energies and critical
temperatures of decomposition (stability) of solid solutions of lanthanide orthoarsenates with zircon structure and
monazite structure, as well as high-temperature superconductors based on ferrum or yttrium and lanthanum
oxyarsenides were calculated. Diagrams have been built that allow predicting the thermodynamic stability of solid
solutions. The results of the work can be useful when choosing the ratio of components in mixed matrices and the
amount of activator in fluorescent, laser, and other practically important materials, as well as in matrices for
immobilization of toxic and radioactive waste, for the creation of new high-temperature superconductors. The
scientific problem was solved, which consists in obtaining new thermodynamic characteristics of
polycondensation processes in aqueous solutions of W(VI) with low acidity with the formation of ionic associates
between paratungstate B anions and cations of d-metals, which made it possible to create procedures for the
targeted synthesis of new salts of polyoxometalates and obtain single-crystal samples of double sodium salts and
d-metals with paratungstate B anion. It was established that copper(II) salts with paratungstate B anion exhibit
high antibacterial activity against E. coli ATCC 25922, new procedures for manufacturing of polyoxometalate-
containing antimicrobial coatings based on biodegradable polymer of polylactide acid, which correspond to the
principles of "green" chemistry. Such films can be used as biocidal surfaces in crowded areas (bomb shelters,
hospitals, etc.) in order to prevent the spread of bacteria and viruses.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Енергії змішування та критичні температури розпаду (стабільності) твердих
розчинів у системах ортоарсенатів лантаноїдів

Назва НТП англійською: Mixing energies and critical temperatures of decomposition (stability) of solid
solutions in lanthanide orthoarsenate systems

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії

Галузь застосування: 72.19 Дослідження й експериментальні розробки у сфері інших природничих і
технічних наук; 85.42 Вища освіта

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Із використанням кристалохімічного підходу в наближенні регулярних твердих розчинів
розраховано енергії змішування та критичні температури розпаду (стабільності) твердих розчинів у системах
Sc1–xLnxAsO4, Ln = Sm–Lu, Y; Tb1–хLnхAsO4, Ln = Y, Tm; Lu1–xLnxAsO4; Ln = Sm–Yb, Sc, Y зі структурою
циркону та La1–xLnxAsO4, Ln = Ce, Pr, Nd зі структурою монациту. З’ясовано, що зі збільшенням номера
рідкісноземельного елементу (РЗЕ) обчислені енергії змішування та критичні температури розпаду твердих
розчинів закономірно зменшуються, що обумовлено зменшенням іонних радіусів РЗЕ в ряду від La до Lu.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Економія матеріалів, Підвищення рівня підготовки
студентів закладів вищої освіти

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2024

Закінчення етапу: 12.2024

Споживачі продукції: Наукові установи, Підприємства атомної енергетики

Перспективні ринки: Ринок хімічного матеріалознавства

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: Енергії змішування (параметри взаємодії) та критичні температури розпаду
(стабільності) твердих розчинів зі структурою ZrCuSiAs у системах Y1–xLnxFeAsO0.6, де Ln = La–Er

Назва НТП англійською: Mixing energies (interaction parameters) and critical temperatures of



decomposition (stability) of solid solutions with the ZrCuSiAs structure in the Y1–xLnxFeAsO0.6 systems, where Ln
= La–Er

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії

Галузь застосування: 72.19 Дослідження й експериментальні розробки у сфері інших природничих і
технічних наук; 85.42 Вища освіта

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: У рамках кристалоенергетичного підходу розраховано енергії змішування (параметри
взаємодії), критичні температури розпаду (стабільності) й побудовано куполи розпаду твердих розчинів
систем Y1–xLnxFeAsO0.6 (Ln = La–Er, 0<х<1.0) та La1−xLnxFeAsO0.65 (Ln – лантаноїд), компоненти яких є
ізоструктурними ZrCuSiAs. Показано, що величина енергії змішування визначається головним чином
різницею в розмірах структурних одиниць, що заміщуються. Побудовано діаграму, яка дозволяє
прогнозувати області термодинамічної стабільності твердих розчинів, а також границі заміщень (x) у
залежності від температури розпаду або температуру розпаду за заданою границею заміщень обмежених
рядів твердих розчинів у всіх системах. У межах похибки методу результати розрахунків не протирічать
експериментальним даним, наявним у літературі для систем La1–xYxFeAsO0.6 та подібних систем
La1−yYyFeAsO, La0.8Y0.2FeAsO0.7 та Y0,95La0:05FeAsO1-yH0.15, а також La1−xYxFeAsO0.6 і La1–xSmxFeAsO0.85.
Результати роботи можуть бути корисними під час вибору співвідношення компонентів у «змішаних»
матрицях і кількості активатору в високотемпературних надпровідниках і ефективних магнітних матеріалах.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Економія матеріалів, Підвищення рівня підготовки
студентів закладів вищої освіти

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2024

Закінчення етапу: 12.2024

Споживачі продукції: Наукові установи

Перспективні ринки: Ринок інноваційних матеріалів, Ринок високотемпературних надпровідників

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: Методики синтезу подвійних солей натрію та d-металів із аніоном
паравольфрамату Б



Назва НТП англійською:Procedures of synthesis of double salts of sodium and d-metals with paratungstate
B anion

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії

Галузь застосування: 72.19 Дослідження й експериментальні розробки у сфері інших природничих і
технічних наук; 85.42 Вища освіта

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Розроблено нові методики синтезу, які дозволяють використовувати кислотність замість рН і
контролювати у вихідному розчині природу потрібного ізополіаніону. Вперше синтезовано вісім солей
(Na4Mn3[W12O40(OH)2]·26H2O, K6Mn2[W12O40(OH)2]·nH2O (n = 17 або 24), Na4Co3[W12O40(OH)2]·30H2O,
Na6Cu2[W12O40(ОН)2]·22Н2О, Na2Cu4[W12O40(ОН)2]·22Н2О, Na2Cu3(CuOH)2[W12O40(OH)2]⋅32H2O,
Cu5[W12O40(OH)2]·2Cu(OH)2·30H2O), з яких структурно охарактеризовано п’ять. За кислотності Z = 1,00
виділено дві нові структури калію-мангану(II) паравольфрамату Б K6Mn2[W12O40(OH)2]·17H2O і
K6Mn2[W12O40(OH)2]·24H2O, які відрізняються не тільки вмістом води, а й поліедрами атомів калію, з
координаційними числами 8 і 9, та 8, 9 і 10 відповідно.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Підвищення рівня підготовки студентів закладів вищої
освіти

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2023

Закінчення етапу: 12.2024

Споживачі продукції: Наукові установи, Заклади вищої освіти

Перспективні ринки: Ринок освітніх послуг, Ринок інноваційних матеріалів

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:
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