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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Синтез і кристалохімія нових інтерметалідів подвійного призначення

Назва роботи англійською:
Synthesis and crystal chemistry of new intermetallics of the dual purpose

Реферат українською:
Синтезовано, здійснено хімічний і фазовий аналіз понад 4000 сплавів f- чи s-елементів, d-елементів та p-
елементів III-V груп періодичної системи. Визначено протяжності твердих розчинів та області гомогенності
сполук, побудовано діаграми стану 58 потрійних, 34 квазіподвійних і 3 чотирикомпонентних систем.
Встановлено умови утворення, оптимізовано методи синтезу нових і модифікованих інтерметалічних фаз,
рентгенівськими дифракційними методами порошку та монокристалу, з урахуванням невпорядкованості,
дефектності, деформацій, помилок укладки шарів, прецизійно визначено кристалічну структуру 291
інтерметаліда, 26 гідридів та інших неорганічних сполук. Відкрито нові структурні типи. Для опису
кристалічної структури інтерметалідів адаптовано теорії фрагментів і топологічної інваріантності, виведено
систему взаємозв’язків склад-структура-властивості. Встановлено кількісні характеристики хімічного зв’язку
та здійснено розрахунок електронної структури для 35 нових багатокомпонентних сполук. Виміряно і
визначено кількісні параметри хімічних і фізичних властивостей синтезованих сполук і твердих розчинів,
апробовано зразки на предмет функціональних властивостей: каталітичних, електротранспортних,
магнітних, механічних, сорбційних. Термоелектричні і термометричні матеріали - тверді розчини на основі
фаз Гейслера TiNi1-xCuxSn, TiNi1-хRhхSn, Ti1-xScxCoSb і скутерудиту NixCoSb3, а також способи покриття
поверхонь деталей з сплавів захищено патентами України.

Реферат англійською:
More than 4000 alloys containing f- or s-elements, d-elements and p-elements of groups III-V of the periodic
system were synthesized and chemical and phase analyses were carried out. The extensions of solid solutions and
homogeneity ranges of compounds were determined, and phase diagrams of 58 ternary, 34 quasi-binary and 3
four-component systems were constructed. The conditions of formation were established and the methods of
synthesis of new and modified intermetallic phases were optimized. Using X-ray powder and single crystal
diffraction, the crystal structures of 291 intermetallics, 26 hydrides and other inorganic compounds were precisely
determined, taking into account substitutional disorder, vacancies, deformations, stacking disorder, etc. Several
new structure types were discovered. To describe the crystal structures of intermetallics, intergrowth and
topological invariance theories were proposed, and composition-structure-property relationships were derived.
Quantitative characteristics of the chemical bonding were established and the electronic structures were
calculated for 35 new multicomponent compounds. Chemical and physical properties of various compounds and
solid solutions were determined experimentally. Samples were tested for functional properties: catalytic,
electrotransport, magnetic, mechanical, and sorption properties. Ukrainian patents were obtained for
thermoelectric and thermometric materials - solid solutions based on Heusler phases TiNi1-xCuxSn, TiNi1-xRhxSn,
and Ti1-xScxCoSb, and the skutterudite NixCoSb3 - as well as for methods of coating the surface of machine
elements made of alloys.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нові інтерметаліди подвійного призначення із заданими властивостями

Назва НТП англійською: New intermetallics of dual use with preset properties

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

Галузь застосування: Дослідження й експериментальні розробки у сфері природничих і технічних наук.

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Інтерметаліди f- чи s-елементів, d-елементів та p-елементів III-V груп періодичної системи,
фазові рівноваги у 58 потрійних, 34 квазіподвійних і 3 чотирикомпонентних систем. Кристалічна структура
291 інтерметаліда, 26 гідридів інтерметалідів та інших неорганічних сполук. Електронна структура та
кількісні характеристики хімічного зв’язку для 35 нових багатокомпонентних сполук. Розвинена концепція
поліангуляції багатокомпонентних систем, адаптовані теорії фрагментів і топологічної інваріантності,
розвинена концепція поліоболонкових кластерів, принципи укладки структурних фрагментів для
представників серій гомологічних структур, система взаємозв’язків склад-структура-властивості і нові
кристалохімічні закономірності для синтезованих інтерметалідів. Кількісні характеристики каталітичних,
воденьсорбційних, електрохімічних, електротранспортних, термоелектричних і магнітних властивостей
сполук. Карти кореляції між параметрами кристалічної структури та параметрами хімічних і фізичних
властивостей синтезованих інтерметалідів. Сплави систем Pd-Ga-{Al,Sn,Sb} - нові матеріали для
високоселективних і стабільних каталізаторів промислового гідрування ацетилену при надлишку етилену.
Сплав Mg76Li12Al12 - новий абсорбційний матеріал для накопичувачів водню (3,2 мас.% H) та електрод у
металогідридному акумуляторі (питома ємність 865 мА•год/г). Сплави B12+хC3-х (0,06 < х < 1,8) з домішками
борокарбідів f-елементів - нові конструкційні матеріали подвійного призначення. Напівровідникові сплави
TiNi1-xCuxSn, TiNi1-хRhхSn, Ti1-xScxCoSb - нові матеріали термоелектричних генераторів або
термоелектричних охолоджуючих пристроїв, що забезпечують значення силового фактора Z* близько 35
мкВт/(К2•см) при 380 К. Твердий розчин NixCoSb3 рекомендований як середньо-температурний
термоелектричний матеріал для термопар і термоелементів. Твердий розчин NiMn1-xCrxGe - новий матеріал
для магнітних рефрижераторів. Розроблено нові способи зміцнення покриття поверхонь деталей з
металевих сплавів.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів,
технологій тощо) для забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту, Поліпшення стану
навколишнього середовища, Економія енергоресурсів, Економія матеріалів, Зменшення зносу обладнання

Вплив НТП на довкілля:
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