
Облікова картка ДіР

I. Загальні відомості
Державний обліковий номер: 0224U000926

Державний реєстраційний номер: 0122U001485

Особливі позначки: відкрита

Дата реєстрації: 15-01-2024

II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 2
Назва етапу: Біосумісні золі, іонні рідини, кластери, фотоелектричні перетворювачи світлової енергії.

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): Харківський національний
університет імені В. Н. Каразіна

Код за ЄДРПОУ: 02071205

Місцезнаходження: майдан Свободи, буд. 4, м. Харків, Харківський р-н., Харківська обл., 61022, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380577051247

IV. Відомості про співвиконавців ДіР



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.): 959.970



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Дизайн та оптимізація функціональних нанодисперсних систем: ліофільні агрегати, біосумісні золі, гібридні
матеріали, фотоелектричні перетворювачи

Назва роботи англійською:
Design and optimization of functional nanodisperse systems: lyophilic aggregates, biocompatible sols, hybrid
materials, photovoltaic converters

Реферат українською:
 За допомогою молекулярно-динамчіного моделюванням оцінено характер агрегації іонів додецилсульфату
та цетилтриметиламонію в воді без участі протиіонів. Встановлено характер орієнтації сольватохромних
індикаторів Райхардта в міцелах ПАР, а також ацетату і пальмітату 4-нітрофенолу в агрегатах калікс[4]арену.
Визначено pK a серії нітрофлуоресцеїнів в ДМСО та розглянуто таутомерної рівноваги аніонів цих барвників.
Вперше синтезовано, ідентифіковано та охарактеризовано 3&#39;-нітрофлуоресцеїн та 3&#39;-
амінофлуоресцеїн. Показано, що основним фактором управління у разі регулярного масиву фрустрованих
малих кластерів є забезпечення оптимального ступеня покриття підложки. Синтезовано та досліджено
стаціонарні спектри поглинання, випромінювання та збудження, а також спектроскопічні характеристики 3-
периленкарбонітрилу (PeCN) з роздільною здатістю в часі. Дослідження показало, що PeCN має оптимальні
характеристики для спектроскопічного використання, в тому числі, як барвника-сенсибілізатора для СЕСБ.З
використанням методу молекулярно-динамічного моделювання досліджено вплив рН на структурно-
динамічні характеристики полімерних наночастинок на основі наночастинок срібла та блок-кополімерів
типу PMMA20-b-PDMAEMA20. встановлено основні закономірності поведінки цих систем.

Реферат англійською:
 Using molecular dynamics modeling, the nature of aggregation of dodecyl sulfate and cetyltrimethylammonium
ions in water without the participation of counterions was evaluated. The orientation of Reichardt&#39;s
solvatochromic indicators in surfactant micelles, as well as 4-nitrophenol acetate and palmitate in calix[4]arene
aggregates, was determined. The pK a of a series of nitrofluoresceins in DMSO was determined and the tautomeric
equilibrium of the anions of these dyes was considered. 3&#39;-nitrofluorescein and 3&#39;-aminofluorescein
were synthesized, identified and characterized for the first time. It is shown that the main management factor in
the case of a regular array of frustrated small clusters is ensuring the optimal degree of substrate coverage.
Steady-state absorption, emission, and excitation spectra as well as time-resolved spectroscopic characteristics of
3-perylenecarbonitrile (PeCN) were synthesized and investigated. The study showed that PeCN has optimal
characteristics for spectroscopic use, including as a sensitizing dye for SEBS. Using the method of molecular
dynamic modeling, the influence of pH on the structural and dynamic characteristics of polymer nanoparticles
based on silver nanoparticles and block copolymers of the PMMA20-b-PDMAEMA20 type was investigated. Based
on the results of molecular dynamic modeling of the local structure around coumarin C153 in mixtures of 1-butyl-
3-methylimidazolium terafluoroborate with propylene carbonate, the main patterns of behavior of these systems
were established.

Індекс УДК: 66, 544.354+544.77.022.532

Коди тематичних рубрик: 61

Керівники роботи
Власне Прізвище Ім'я По-батькові: Мчедлов-Петросян Микола Отарович

Науковий ступінь: д. х. н.



Вчене звання:професор

Ідентифікатор ORCID ID:
Додаткова інформація:

VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Молекулярно-динамічне моделювання іонів ПАР

Назва НТП англійською: Molecular dynamics modeling of surfactant ions

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

Галузь застосування: Фізична хімія

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Головним результатом молекулярно-динамічного моделювання є встановлення задовільного
узгодження значень  , одержаних теоретично та експериментально з фіксованим індикатором. У той же час,
для різних індикаторів ці величини суттєво розбігаються.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів,
технологій тощо) для забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2023

Закінчення етапу: 12.2023

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
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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