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Тема дисертації:
1. Взаємодія літію з d-металами та р-елементами III-V груп

2. Interaction of lithium with d-metals and p-elements of III-V groups

Реферат:
1. Метою роботи є вирішення наукової проблеми, яка полягає у встановленні закономірностей у будові,
природі хімічного зв’язку та властивостях сполук у системах літію з d-металами та р-елементами III-V груп;
визначенні фазових рівноваг у відповідних системах та пошуку фаз для матеріалів хімічних джерел струму та
з особливими оптичними властивостями. Вирішення наукової проблеми опирається на теоретичні основи та
експериментальні підходи із залученням комплексу сучасних методів. В роботі досліджені подвійні, потрійні
та одна почетвірна система, зокрема запропоновано зміни до двох діаграм стану подвійних систем Li-Ag та
Li-Bi. Побудовано та уточнено ізотермічні перетини діаграм стану 10 потрійних систем, в яких існує 36
сполук. Встановлена закономірність, що із зростанням металічних властивостей р-елементів в межах групи
звужується концентраційна область, в якій утворюються інтерметалічні сполуки. Проведено класифікацію



структурних типів сполук, які утворюються в досліджуваних системах а також усіх інших власних
структурних типів в системах Li-T-M та Li-М-M’ згідно класифікації П. І. Крип’якевича. Встановлено
закономірність, що із зростанням номеру періоду для d-металів та р-елементів зростає кількість
структурних типів, які належать до 10 класу, і зменшується кількість структурних типів, які належать до 5
класу. Проведено розрахунок електронної густини в низці сполук, що дозволило визначити типи зв’язків у
цих сполуках: Li12Cu12,60Al14,37, Li8Cu12+xAl6-x (x = 1,16), Li18Cu15Al7, Li12Cu16+xAl26–x (x = 3,2), Li15Cu19Al16,
Li1,36Zr4Si4, Li2-xAg1+xIn3 (х = 0,05), Li2B2C, LiBC3, Li4Ge2B та Li9Al4Sn5. Сплави з області гомогенності
неперервного ряду твердого розчину Li(ZnzAl1–z) досліджено як анодні матеріали для літій-іонних батарей і
встановлено, що сплав складу Li(Zn0,2Al0,8) має найкращі характеристики. На прикладі модельної системи
Li-Ag-In запропоновано новий підхід до експресного визначення фаз в потрійних системах, які містять літій,
а саме процес електрохімічного делітіювання багатої на літій фази в режимі in situ з одночасним
отриманням порошкових дифрактограм на синхротронному випромінюванні високої інтенсивності. На
основі спектрів оптичного відбиття з наступним порівнянням координати кольоровості вперше визначено
кольорові інтерметаліди, які можна отримати без дорогоцінних металів і які були б привабливими для
застосування: LiCu2Al (червоний), LiCu2Ga (жовтий), Li2ZnGa (фіолетовий) та Li2ZnIn (світло-блакитний).
Проведено кристалохімічний аналіз нових структурних типів Li12Cu12,60Al14,37, Li8Cu12+xAl6–x, Li18Cu15Al7,
Li2-xAg1+xIn3, Li278(In,Ag)154, Li2B2C, LiBC3, LiB2C2, Li4Ge2B та Li9Al4Sn5.

2. The purpose of the work is to solve a scientific problem, which consists in establishing regularities in the
structure, nature of the chemical bond, and properties of compounds in lithium systems with d-metals and p-
elements of groups III-V; determining phase equilibria in relevant systems and finding phases for materials of
chemical current sources and with unique optical properties. The solution to the scientific problem is based on
theoretical foundations and experimental approaches with the involvement of a complex of modern methods.
Double, triple, and one quadruple system are investigated. In particular, changes to two state diagrams of binary
Li-Ag and Li-Bi systems are proposed. The isothermal intersections of state diagrams of 10 ternary systems, in
which 36 compounds are formed, were constructed, and refined. A regularity has been established that with the
growth of the metallic properties of p-elements within the group, the concentration region in which intermetallic
compounds are formed narrows. The classification of the structural types of compounds that are formed in the
studied systems and all other structural types in the Li-T-M and Li-M-M' systems according to the classification of
P. I. Krypyakevich was carried out. The regularity was established that with the increase in the period number for
d-metals and p-elements, the number of structural types belonging to class 10 increases and decreases the
number of structural types belonging to class 5. The electron density was calculated in a number of compounds,
which made it possible to determine the types of bonds in these compounds: Li12Cu12,60Al14,37, Li8Cu12+xAl6-x (x
= 1,16), Li18Cu15Al7, Li12Cu16+xAl26–x (x = 3,2), Li15Cu19Al16, Li1,36Zr4Si4, Li2-xAg1+xIn3 (х = 0,05), Li2B2C, LiBC3,
Li4Ge2B and Li9Al4Sn5. Alloys from the homogeneity region of the continuous Li(ZnzAl1–z) solid solution series
were investigated as anode materials for lithium-ion batteries and established that alloy with composition
Li(Zn0,2Al0,8) has the best characteristics On the example of the Li-Ag-In model system, a new approach to the
express determination of phases in ternary systems containing lithium is proposed, namely, the process of
electrochemical delithiation of the lithium-rich phase in situ with simultaneous acquisition of powder
diffractograms on synchrotron radiation high intensity. Based on the optical reflectance spectra, followed by the
comparison of chrominance coordinates colored intermetallics that can be obtained without precious metals and
that would be attractive for use are identified for the first time: LiCu2Al (red), LiCu2Ga (yellow), Li2ZnGa (purple),
and Li2ZnIn (light blue). A crystal-chemical analysis of new structural types Li12Cu12,60Al14,37, Li8Cu12+xAl6–x,
Li18Cu15Al7, Li2-xAg1+xIn3, Li278(In,Ag)154, Li2B2C, LiBC3, LiB2C2, Li4Ge2B and Li9Al4Sn5.
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