Інформація 

про наукову, науково-технічну та інноваційну діяльність 

хімічного факультету у 2017 році


1. Узагальнена інформація щодо наукової, науково-технічної та інноваційної діяльності факультету або наукового підрозділу (не більше 1 сторінки) (необхідно коротко відобразити найбільш актуальні події, найвагоміші результати, статистичні дані із діяльності факультету (наукового підрозділу) у звітному році):

а) коротка довідка про факультет (науковий підрозділ) (до 7 рядків);

Хімічний факультет у Львівському університеті створено у 1944-11945 навчальному році, хоча історія наукових досліджень та викладання хімії розпочалось у 1784 році. Сьогодні хімічний факультет є ведучим підрозділом університету в таких видах діяльності як друкування статей в журналах з імпакт-фактором, виконанні міжнародних грантів та отриманні патентів. Окремо слід відмітити студентів факультету, котрі регулярно здобувають нагороди на студентському конкурсі науково-дослідних робіт та на олімпіаді з хімії.


б) основні пріоритетні напрями наукової, науково-технічної та інноваційної діяльності (до 7 рядків);

Фундаментальні дослідження з найважливіших проблем природничих, суспільних і гуманітарних наук

Найважливіші проблеми хімії та розвитку хімічних технологій

Нові речовини і матеріали. Цільові дослідження щодо отримання нових матеріалів, їх з’єднання і оброблення.


в) наукові та науково-педагогічні кадри (стисла аналітична довідка за останні 4 роки (можна у вигляді таблиці));

	Категорії

працівників
	2015
Кількість ставок
	2016
кількість ставок
	2017
кількість ставок

	
	к-сть ставок/працівників
	д.н.
	к.н.
	к-сть ставок/працівників
	д.н.
	к.н.
	к-сть ставок/працівників
	д.н.
	к.н.

	Викладачі
	34,75/
39
	9
	30
	35/42
	11
	31
	35/41
	11
	31

	Наукові співробітники
	24,75/
31
	1
	26
	24,75/
33
	1
	30
	26,75/
35
	1
	27



г) кількість виконаних НДР та обсяги їхнього фінансування за останні чотири роки, відповідно до таблиці та побудувати діаграму:

	Категорія НДР
	2014
	2015
	2016
	2017

	
	кіль-кість
	тис. грн.
	кіль-кість
	тис. грн.
	кіль-кість
	тис. грн.
	кіль-кість
	тис. грн.

	Фундаментальні
	8+2×0,5
	1099,6185
	5+0,5
	1790,4615
	4+0,5
	1792,9260
	7+0,5
	3000,951

	Прикладні
	1
	78,090
	0,5
	60,398
	0,5
	60,6335
	1
	200,000

	Наукові роботи (молоді вчені)
	–
	–
	–
	–
	1+0,5
	254, 837
	2+0,5
	752,650

	Госпдоговірні
	–
	–
	–
	–
	1
	49,000
	3
	197,000
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Обсяг фінансування виконаних НДР (тис.грн.)
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Кількість виконаних НДР

д) кількість діючих у звітному році спеціалізованих вчених рад по захисту кандидатських і докторських дисертацій, кількість захищених дисертацій;

На факультеті діє спеціалізована Вчена рада Д 35.051.10 з хімічних наук, було захищено одну докторську та шість кандидатських дисертацій.

ж) найвагоміші результати фундаментальних і прикладних досліджень, науково-технічних розробок (визначити 1-2 найвагоміші результати, як пропозиції до узагальненого звіту Університету; один результат – не більше 10 рядків; вказати назву теми, керівника, коротку характеристику наукового результату).

“Нові оксидні системи з композитною структурою”, науковий керівник член-кореспондент НАН України, доктор хімічних наук, професор, лауреат Державної премії України в галузі науки і техніки Гладишевський Р.Є.

Розроблено та оптимізовано метод синтезу нового чотириядерного кластерного селеносульфідоброміду ренію Re4Se4S4Br16, визначено його кристалічну та електронну структуру. Сполука проявляє каталітичні властивості у процесі гідрування µ-нітробензойної кислоти в µ-амінобензойну кислоту, і придатна в якості компонента каталітичних систем, напівпровідника, хімічного реактиву і препарату. Сполуки Ag2Ga2SiS6 та AgGaSiSe4 є перспективними кандидатами у якості нелінійних оптичних матеріалів, а гідриди перехідних та рідкісноземельних металів – у якості акумуляторів водню.
“Молекулярний дизайн нових ансамблів гетероциклів з фармакофорними фрагментами на основі мультикомпонентних і доміно-реакцій та з використанням діазонієвих солей”, науковий керівник доктор хімічних наук, професор Обушак М.Д. 

Запропоновано способи одержання нових гетероциклічних сполук з фармакофорними фрагментами, застосовуючи мультикомпонентні реакції та однореакторні синтези. Розроблено нові тандемні реакції, які включають внутрішньомолекулярне циклоприєднання, що дало змогу запропонувати новий підхід до конструювання частково гідрованих ізоіндолів, в т.ч. конденсованих з іншими циклами, і аналогів природних речовин – лігнанів. Виявлено речовини з протираковою і антимікробною активністю та одержано нові електроактивні органічні сполуки для органічної електроніки.

2. Визначні результати фундаментальних досліджень у галузі природничих, суспільних і гуманітарних наук, зокрема наукові досягнення світового рівня:


а) важливі результати за усіма закінченими у 2017 році фундаментальними науково-дослідними роботами, які виконували за рахунок коштів державного бюджету (якщо таких не виконували, то зазначити наукові результати фундаментальних науково-дослідних робіт, які виконували за кошти з інших джерел) (зазначити пріоритетний напрям, визначений Законом України “Про пріоритетні напрями розвитку науки і техніки”, пріоритетний тематичний напрям, згідно з постановою Кабінету Міністрів України від 07.09.2011 р. № 942, назву роботи, наукового керівника, фактичний обсяг фінансування за повний період, зокрема на 2017 рік; коротко описати одержаний науковий результат, його новизну, науковий рівень, значимість і практичне застосування);

Держбюджетна тема “Синтез і кристалохімія нових інтерметалічних сполук з функціональними властивостями” (номер державної реєстрації 0115U003257), науковий керівник член-кореспондент НАН України, доктор хімічних наук, професор, лауреат Державної премії України в галузі науки і техніки Гладишевський Р.Є.; обсяг фінансування у 2017 році – 968,135 тис. грн., у 2015-2017 роках – 2790,954 тис. грн.

Пріоритетний напрям: Нові речовини і матеріали.
Пріоритетний тематичний напрям: Фундаментальні наукові дослідження з найбільш важливих проблем розвитку науково-технічного, соціально-економічного, суспільно-політичного, людського потенціалу для забезпечення конкурентоспроможності України у світі та сталого розвитку суспільства і держави.

Методами рентгенівського фазового та мікроструктурного аналізів вперше побудовано ізотермічні перерізи діаграм стану 29 потрійних системи в повному або частковому концентраційному інтервалі, а також 9 квазіподвійних систем. Встановлено, що для систем {La,Tb,Dy}–Li–Si, {La,Nd}–Li–Ge, {Y,Ce,Eu,Tb}–Li–Sn, {La,Sm}–Li–Co–Si, Tm–Li–Со–Sn, La–Li–Ni–Si, {La,Pr,Nd}–Li–Ni–Ge, {La,Tb,Dy,Ho,Er,Tm}–Li–Ni–Sn спостерігається однакова закономірність – переважна більшість тернарних фаз знаходиться в областях, обмежених вмістом р-елемента від 30 до 60 ат.%. Виявлено, що збільшення кількості компонентів у системі не призводить до збільшення кількості інтерметалічних сполук, натомість стає більш характерним утворення твердих розчинів.


Рентгенівськими методами монокристалу та порошку визначено кристалічну структуру 108 інтерметалідів, 4 інших неорганічних сполук, 22 комплексних сполук і 
7 багатокомпонентних твердих розчинів, а також визначено електронну структуру та кількісні характеристики хімічного зв’язку для 7 неорганічних сполук. Систематизовано Li-вмісні інтерметаліди, базуючись на концепції локалізації електронів. На основі кристалохімічного аналізу встановлено, що у більшості таких сполук, окрім основного – металічного зв’язку, є деяка частка інших зв’язків, зокрема ковалентного або іонного. Виявлено, що іонізація атомів може приводити до утворення структур з одноатомними катіонами/аніонами, багатоатомними полікатіонами/поліаніонами, з шаруватими 2D та 3D полікатіонами/поліаніонами. Узагальнено відомості про особливості синтезу та кристалічної структури бінарних карбідів рідкісноземельних металів, а також кристалохімічні особливості тернарних інтерметалідів рідкісноземельних металів, перехідних металів та р-елементів V групи (P, As, Sb). Cтворено карти локалізації інтерметалідів за фундаментальними параметрами. Систематизовано окремі класи неорганічних сполук, виведено алгоритм взаємозв’язку склад-структура-властивості для синтезованих сполук. Виявлено зумовлену лігандом димеразацію олефінових π-комлексів на основі 1,3,4-тіадіазолу та 1,2,4-триазолу. Вперше одержано та досліджено π-комплексоутворення солей куруму(І) з алільними похідними 1,3,4-оксадіазолу. У структурах сполук з 2-аліламіно-1,3-тіазол-4(5H)-оном виявлено перші приклади змішаноаніонних CuI(Cl,ClO4) and CuI(Cl,BF4) π-комплексів. Спосіб синтезу монокристалів іонних купрум(І)-олефінових координаційних сполук і спосіб одержання кристалічного гідратованого карбамідофосфату міді захищено патентами України на корисну модель.


Проаналізовано розподіл електронної густини станів та хімічний зв’язок для споуки Ga2+x+ySn4-xPd9. На відміну від GaPd, де різні типи зв’язків організовані пошарово уздовж кристалографічного напрямку, в Ga2+x+ySn4-xPd9 вони розподілені ізотропно, що може перешкоджати утворенню окремих активних ділянок на поверхні, призводячи таким чином до відносно низької каталітичної активності синтезованої сполуки.


Для синтезованих сполук досліджено каталітичні (Ga2+x+ySn4-xPd9), воденьсорбційні 
(La1-xZrxNi, Li12Mg76Al12, сполуки систем Mg–{Nd,Tb}–Co, EuNi5In), електрохімічні (Li0,4Mg0,6, Li0,6Mg0,8, наноструктуровані сплави системи Zn–Al, Tb2Ni17, Tb5Sn3, Tb5Sb3, Gd2Co16,6M0,4 (M = Al, Si), La1-хZrхNi, Tb2Ni17-xMx (M = Li, Mg, Al, Ge, Sn, Sb, Bi, Co), TbCo4,8M0,1Li0,1Нх (M = Ge, Sn)), оптичні (TlGa(In)Se2), електротранспортні (DyNi5Si3, 
YM1-xGe2 (M = V, Cr, Fe, Co, Ni, Cu)), електротранспортні та термоелектричні (DyGa2,68Ge0,32, DyGa2,32Ge0,68, ZrNiSn1-xGax, Hf1-xYxNiSn, Hf1-xErxNiSn, TiNiSn1-xGax, TixCo4Sb12), електротранспортні та магнітні (U4Pt10In3, NiMn1-xCrxGe (x = 0,04, 0,11, 0,18, 0,25), R3Ni8Sn4 (R = Y, Nd, Sm, Gd, Tb), неперервний ряд твердих розчинів HoCo1-xNixC2), магнітні властивості (Tb3Sn7, CeT9In2 (T = Ni, Cu), R2Ni2-xIn (R = Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm), DyNi4In, EuT5In (T = Cu, Ag, Au), EuNi6,9Si6,1, R4Mn4Sn7 (R = Er, Lu), RNi2Ga3In (R = Y, Dy, Ho), EuNi5InH1,5). Сполуки Nd4Mg3Co2, Nd4-xMg1+xCo, Nd23-xMg4+xCo7 та Nd1-xMgxCo2 необоротно абсорбують водень за кімнатної температури та тиску 1-10 бар з утворенням кристалічних чи аморфних гідридів з вмістом 1,6–2,1 мас. %. Термічна десорбція водню з цих гідридів у вакуумі сприяє диспропрорціонуванню з утворенням бінарного гідриду NdH2. Фази Nd1-xMgxCo3 (0 ≤ x ≤ 0,5) оборотно абсорбують водень до 1,3 мас.%. Сполука NdMg2Co9 абсорбує лише 0,5 мас.% при кімнатній температурі і тиску 185 бар. Електроди на основі фаз Tb2Ni17-xMx (x ~ 1, M = Li, Mg, Al, Ge, Sn, Sb, Bi, Co) є стабільними в електроліті понад 30-50 циклів електрохімічних процесів; циклічна вольтамперометрія, вимірювання імпедансу та дослідження корозії для електродів також підтверджують стабільність в лужному розчині (6 M KOH). Електрохімічне літіювання бінарних фаз Gd5Sn3 та Y5Sn3 відбувається у два етапи. Перший з них полягає у включенні атомів Li в структурні пустоти, а другий є розкладанням гексагональної фази на нові фази і заміщення атомів Sn на атоми Li. Здатність атомів Li до втілення у бінарні фази Gd5Sn3 та Y5Sn3, а також оборотність та висока циклічність цього процесу дозволяють рекомендувати ці сполуки як електродні матеріали для літій-іонних акумуляторів. Вимірювання температурних залежностей питомого електроопору і коефіцієнта термо-е.р.с. для тернарного германіду YV0,16Ge1,54 та ізоструктурних сполук YM1-xGe2 (M = Cr, Fe, Co, Ni, Cu) вказали на металевий тип провідності в інтервалі температур 80-380 К. Зі збільшенням температури для YCu0,3Ge2 спостерігалась інверсія знака термо-е.р.с. від негативного до позитивного. Комплексне дослідження кристалічної структури, розподілу електронної густини, електротранспортних властивостей і визначення електронно-енергетичних характеристик твердих розчинів заміщення Hf1-xYxNiSn, Hf1-хErxNiSn, TiNiSn1-xGax, ZrNiSn1-xGax дало можливість встановити природу механізмів генерування структурних дефектів, що супроводжується зміною ступеня компенсації напівпровідника та ширини забороненої зони, що визначає механізми електропровідності матеріалів. Легування фази напів-Гейслера n-TiNiSn атомами Ga приводить до генерування структурних дефектів акцепторної та донорної природи, які змінюють ступінь компенсації напівпровідника. Легування скутерудиту CoSb3 атомами Ti підвищує значення термо-е.р.с. при 380 К. Сплави TiNiSn1-xGax і TixCo4Sb12 рекомендовані як матеріали для термопар. В результаті вимірювання магнітної сприйнятливості сполуки α-Tb3Sn7 показано, що сполука є парамагнетиком Кюрі-Вейсса вище 50 К, а нижче цієї температури відбувається антиферомагнітне впорядкування, що є типовим для сполук рідкісно-земельних металів, в яких лише їхні атоми мають магнітний момент. За низьких температур сполуки Gd3Ni8Sn4 і Tb3Ni8Sn4 впорядковуються феромагнітно і антиферомагнітно, при вищих температурах обидві сполуки є парагнетиками Кюрі-Вейса. Станід Y3Ni8Sn4 є парамагнетиком Паулі, Sm3Ni8Sn4 – слабким парамагнетиком. Сполуки DyNi2Ga3In та HoNi2Ga3In характеризуються антиферомагнітним впорядкуванням нижче 10,5 К та 4,4 К, відповідно, а сполука YNi2Ga3In є парамагнетиком Паулі. Перехід від феромагнетизму до антиферомагнетизму досліджено на прикладі неперервного ряду твердих розчинів HoCo1-xNixC2 та виявлено існування при 317 К charge-density wave для сполуки HoNiC2.
Результати є корисними для фахівців у галузі неорганічної хімії, кристалохімії, матеріалознавства. Їх використано при викладанні навчальних курсів, для ідентифікації фаз під час створення матеріалів на основі інтерметалідів, прогнозування діаграм стану нових систем; вони є основою розробки систематики структурних типів та виведення алгоритму взаємозв’язку склад-структура-властивості для окремих груп сполук. У 2017 році опубліковано 1 монографію, 63 статті та тези 65 доповідей на конференціях, отримано 4 патенти України. Підготовлено та захищено 1 докторську дисертацію, 16 магістерських, 10 дипломних і 36 курсових (7 – магістри ІІ року навчання, 12 – магістри І року навчання і 17 – бакалаври) робіт. Виконано 2 кандидатські дисертації.
Держбюджетна тема “Нові оксидні системи з композитною структурою” (Номер державної реєстрації 0115U003277), науковий керівник член-кореспондент НАН України, доктор хімічних наук, професор, лауреат Державної премії України в галузі науки і техніки Гладишевський Р.Є.; обсяг фінансування у 2017 році – 287,964 тис. грн., у 2015-2017 роках – 830,108 тис. грн.

Пріоритетний напрям: Нові речовини і матеріали.
Пріоритетний тематичний напрям: Фундаментальні наукові дослідження з найбільш важливих проблем розвитку науково-технічного, соціально-економічного, суспільно-політичного, людського потенціалу для забезпечення конкурентоспроможності України у світі та сталого розвитку суспільства і держави.

Різноплановими методами синтезу та комплексним фізико-хімічним дослідженням структури та властивостей, у поєднанні з розрахунками теорії функціоналу густини та термодинамічних параметрів, охарактеризовано нові сплави/зразки, сполуки та композити. Досліджено серію зразків A0,5Tb0,5TO3 (A = Ca, Sr або Ba, T = Ni або Zn) на предмет утворення сполук. Проведено тріангуляцію системи Ag–Sn–Se–Br в області Ag2Se–SnSe–SnSe2–AgBr, встановлено просторове положення чотирифазних областей, розраховано стандартні термодинамічні значення насичених твердих розчинів на основі сполук Ag7SnSe5Br і Ag8SnSe6. У системі Ag–Hg–Ge–Se досліджено фізико-хімічні властивості насичених твердих розчинів на основі Hg2GeSe3, Hg2GeSe4, Ag2Hg3GeSe6 та Ag1.4Hg1.3GeSe6. Проведено тріангуляцію системи Ag–Pb–Ge–S в області Ag8GeS6–Ge–GeS2–PbS, визначено термодинамічні властивості чотирикомпонентних твердих розчинів на основі Ag2PbGeS4, Ag0,5Pb1,75GeS4 та Ag6,72Pb0,16Ge0,84S5,20. Побудовано ізотермічні перерізи діаграм стану систем {Ce,Gd}–{Ti,Zr}–Sb (600°С), Yb–Cr–Sb (500°С).

Визначено та уточнено кристалічну структуру для нових гідридів Er2Ni2SnH3,5, Er2Ni2SnH3,5-x, Dy2Ni2Al0,2In0,8H4,2, Nd2Ni2MgH8, U3Si2H1,8; халькогенідів Re4Se4S4Br16, Ag2Ga2SiS6, AgGaSiSe4; інтерметалідів Gd2Sb5, TmTi6Pb4, LuTi6Pb4, Ce2Ti7Sb12, Ce0,08Zr1,92Sb, Gd2Ti11Sb14. На рівні ближнього та середнього порядків організації будови речовини 
досліджено процеси наноструктурування та утворення композитів у системах As–S, 
As–S/полівінілпіролідон, As4S4/Fe3O4. Гідрохімічними методами отримано плівки HgS, HgSe, Hg3I2Se2; визначено вплив металевих частинок Co, Mn та N-гідроксифталіміду в рідкофазовому окисненні кумолу.


Виміряно магнітні властивості сполук U3Si2, Nd2Ni2Mg, Er2Ni2Sn, U3Si2H1,8, Nd2Ni2MgH8, Er2Ni2SnH3,5-x, Er2Ni2SnH3,5, сплетів UNiSi2. Досліджено вплив наводнення на магнетизм фаз UNi(Zn,Al,Ga). Для зразків ZnGa2O4, допованих іонами Mn2+ і Eu3+, виміряні люмінесцентні характеристики. Досліджено зміну твердотільних властивостей β-As4S4, що був модифікований шляхом механічної активації у планетарному кульовому млині, і які полягають у збільшенні питомої площі поверхні, зміні в морфології (утворення субмікронних частинок), виникненні наночастинок (21-31 нм), зміні в параметрах кристалічної ґратки і зміни раманівського зсуву окремих коливань. В результаті цих змін, швидкість розчинення β-As4S4 була збільшена, що є викликом для застосування в дослідженнях раку. Досліджено вплив полівінілпіролідону на ефекти наноструктуризації композиційних матеріалів поліморфи As4S4–PVP.


Отримані результати є важливими як для неорганічної хімії, так і для кристалохімії, хімії твердого тіла, матеріалознавства, їх використано під час викладання навчальних курсів. У 2017 році опубліковано 2 навчальні посібники, 16 статей та тези 11 доповідей на конференціях, отримано 1 патент України. Підготовлено та захищено 1 магістерську, 1 дипломну та 2 курсові (1 – магістр ІІ року навчання та 1 – бакалавр) роботи.
Держбюджетна тема “Молекулярний дизайн нових ансамблів гетероциклів з фармакофорними фрагментами на основі мультикомпонентних і доміно-реакцій та з використанням діазонієвих солей”, науковий керівник д-р хім. наук, проф. Обушак М.Д. Обсяг фінансування у 2017 р. – 308880 грн. і 889272 грн. за 2015–2017 рр.
Пріоритетний тематичний напрям: Найважливіші проблеми хімії та розвитку хімічних технологій. 

Розроблено доміно- реакції, тандемні циклізації та мультикомпонентні реакції, що дало змогу запропонувати методи одержання нових ансамблів гетероциклів та нових гетероциклічних систем. Такі методології є провідними у сучасному органічному синтезі, оскільки дозволяють конструювати складні сполуки в одному реакторі та відповідають принципам «зеленої» хімії. Виявлено речовини з протираковою та антимікробною активністю і одержано нові електроактивні органічні сполуки для органічної електроніки.

Держбюджетна тема "Гібридні наносистеми на основі кон'югованих полімерів та неорганічних напівпровідників з оптоелектронними і сенсорними властивостями" (№ державної реєстрації: 0115U003262), науковий керівник д-р хім. наук, проф., головний науковий співробітник Аксіментьєва О.І. Обсяг фінансування у 2017 р. – 177441 грн. і 511506 грн. за 2015–2017 рр.
Пріоритетний тематичний напрям: Найважливіші фундаментальні проблеми хімії та розвитку хімічних технологій.
Обґрунтовано механізм формування гібридних наносистем на основі π-кон’югованих полімерів - полі-3,4-етилендіокситіофену (ПЕДОТ), поліортотолуїдину, поліаніліну, нанокристалічних напівпровідників (ZnO, SiO2, TiO2, Si та ін.), карбонових, силіцієвих, металевих нанокластерів, впроваджених у полімерні матриці. Методами ІЧ та оптичної спектроскопії, СЕМ, АСМ та РФА вивчено структуру і морфологію отриманих наноматеріалів та встановлено зв’язок між умовами синтезу, структурою і властивостями гібридних наносистем. Виявлено, що підсиленні люмінесценції (КЛ) у наноструктурах поруватий кремній (ПК)–полімер зумовлено пасивацією центрів безвипромінювальної рекомбінації ПК внаслідок слабкої ковалентної взаємодії з полімером в порах ПК. Модифікація спектра КЛ в нанокомпозитах полістирен-ВаZrO3 зумовлена зміною параметра гратки «а», спричиненого полімерним оточенням. Проведено систематичну оцінку впливу одночасного β- і γ-випромінювання на електричний і фотолюмінесцентний відгук гібридних нанокомпозитів наночастинок ПК і ПЕДОТ. Встановлено, що зміна молекулярного оточення наночастинок ПК спричиняє зміну імпедансу, випромінювальних і оптичних властивостей в інших системах типу ПК-КНТ-ПЕДОТ, ПК- графен оксид або графен, у тому числі під дією радіації, адсорбції газів, що стало основою нових сенсорних елементів. Встановлено можливість формування фоточутливих електричних бар'єрів у гібридних структурах. Вивчено міжмолекулярні взаємодії у водних бінарних розчинах ПАР і поліметакрилової кислоти (ПМАК), та її вплив на колоїдно-хімічні властивості дисперсій TiO2. Виявлено, що зменшення розмірів наночастинок TiO2 у 3–5 разів спостерігаються при використанні сумішей аніоногенної ПАР і ПМАК як поліелектроліту. Показано, що кулонівська та гідрофобна взаємодії у бінарних розчинах ПАР–поліелектроліт є визначальними для стійкості дисперсних систем.

Наукова новизна роботи полягає у принципово нових підходах до створення органо-неорганічних матеріалів на основі розроблених авторами нових методів формування гібридних наносистем. Відповідність отриманих результатів світовому рівню забезпечується комплексним використанням сучасних методів дослідження, міжнародною співпрацею, публікацією результатів у журналах з імпакт-фактором, монографіях у закордонних видавництвах, апробацією результатів на міжнародних конференціях. 
В процесі дослідження одержані нові знання і галузі фізико-хімії гібридних наносистем, зокрема, виявлено і дано фізичне пояснення нових явищ, що спостерігаються в таких системах, що є внеском у фізичну хімію наноматеріалів. Запропоновані і захищені патентами України ефективні методи формування нових типів наносистем, які вирізняються спрощеною технологією та забезпечують керованість процесу синтезу наноматеріалів з потрібними функціональними властивостями - суперконденсаторів, органічних світлодіодів, газочутливих сенсорних структур.


б) найважливіші наукові результати, отримані в результаті виконання перехідних науково-дослідних робіт (зазначити назву роботи, наукового керівника, обсяг фінансування за повний період, зокрема на 2017 рік; коротко описати одержаний науковий результат, його новизну, науковий рівень, значимість і практичне застосування).

Держбюджетна тема “Структурно-модифіковані оксиди та споріднені металічні сполуки – нові квантові матеріали” (Номер державної реєстрації 0117U001234), науковий керівник член-кореспондент НАН України, кандидат хімічних наук, старший науковий співробітник, провідний науковий співробітник кафедри неорганічної хімії Львівського національного університету імені Івана Франка Аксельруд Л.Г.; обсяг фінансування у 2017 році – 450,000 тис. грн.,


Підібрано та оптимізовано умови одержання зразків. Синтезовано низку структурно-модифікованих оксидів і споріднених металічних сполук у системах у системах Fe–N, 
Xe–F–Mn, Yb–Ga–Pt, A–R–Mn–O, де R – рідкісноземельний метал ітрієвої підгрупи, 
A – лужноземельний метал, BaO–Tb2O3–CuO, Zn–Ga–O. Отримано масиви рентгенівських порошкових і монокристальних дифракційних даних. Здійснено фазовий аналіз синтезованих зразків, встановлено області гомогенності і кристалічну структуру сполук систем Ba–Tb–Cu–O, BaMnO3–RMnO3 (R = Tb, Dy, Ho, Er, Tm, Yb, Lu). Знайдено нову високотискову модифікацію сполуки FeN, визначено її кристалічну та електронну структури. Фотохімічним синтезом отримано три флуороманганати(IV) ксенону(VI) і визначено їхні кристалічні структури і магнітні властивості. 


Для дослідження взаємодії Fe та Fe2N з азотом при високих температурах та застосуванні високого тиску використано методи laser-heated diamond anvil cells та synchrotron Mossbauer source spectroscopy. При застосуванні тиску в діапазоні 10-45 ГПа значне магнітне розщеплення вказує на утворення сполуки після відпалу при 1300 К. Дослідження методом рентгенівської дифракції in situ виявило нову модифікацію FeN зі структурою типу NiAs, що також обґрунтовано розрахунками first-principles total-energy та chemical-bonding. Сполуки [XeF5]2[MnF6] та XeF5MnF5 отримано в результаті реакцій між XeF2, MnF3 та УФ-опроміненим F2 в безводній HF. Сполуку [XeF5]4[Mn8F36] виявлено як додаткову фазу при кристалізації продукту фторування суміші n(XeF2)/n(MnF3) = 1:3 в присутності УФ джерела. Встановлено, що сполука [XeF5]2[MnF6] є ізоструктурною до відомої [XeF5]2[PdF6]. Її асиметричний структурний фрагмент складається з двох кристалографічно унікальних [XeF5]+ катіонів та аніону [MnF6]2–. Методом монокристалу вивчено структуру сполуки [XeF5]4[Mn8F36]. Аніони [Mn8F36]4– побудовані з восьми октаедрів MnF6, кожен з яких з’єднаний трьома вершинами, у формі кільця, які відрізняються від відомих раніше аніонів [Ti8F36]4–. Головною структурною особливістю аніонної частини кристалічної структури сполуки [XeF5][MnF5] є нескінченні зигзагоподібні ланцюги викривлених MnF6 октаедрів, які з’єднані вершинами. [XeF5][MnF5] є парамагнетиком в інтервалі 296–200 К, стала Кюрі C = 1,87 емо К моль–1 (μeff = 3,87 μБ), температура Кюрі–Вейса θ = –9,3 К. Нижче 100 К спостерігається слабке антиферомагнітне об’єднання між йонами Mn(IV), J = –1,3 см–1. Раманівські спектри вказали, що [XeF5]2[MnF6] розкладається за звичайної температури під дією He–Ne лазерного променя до [XeF5][MnF5], з наступним розкладом до MnF3. При температурі 1200°C в атмосфері аргону синтезовано сполуку Yb4Ga24Pt9. Її кристалічну структуру визначено на основі монокристальних рентгенівських дифракційних даних та описано як ABABB упаковку двох блоків з тетрагональною симетрією складів Yb4Ga6 (A) та Ga12Pt6 (B). Дослідження сполуки Yb4Ga24Pt9 методом HAXPES виявило проміжний валентний стан атомів Yb ~2,5, що добре узгоджується з результатами вимірювання магнітної сприйнятливості. Взаємодію компонентів у системах 
SrO–R2O3–MnO, R – РЗМ ітрієвої підгрупи, вивчено за результатами рентгенівського фазового та структурного аналізів полікристалічних зразків. У системі SrO–Tb2O3–MnO за температури синтезу 1000°С виявлено утворення нової сполуки (Sr,Tb)MnO3 зі структурою типу перовскіту. У системі SrO–Dy2O3–MnO за температури синтезу 1100°С підтверджено існування двох сполук: (Sr,Dy)2MnO4 та (Sr,Dy)MnO3. Взаємодія компонентів у системах SrO–R2O3–MnO, де R – Er, Yb та Lu, за температури синтезу 1000°С характеризується відсутністю сполук і рівновагами між фазами з відповідних обмежуючих систем.

Держбюджетна тема “Наноструктуровані та полікристалічні РЗМ-вмісні матеріали для сцинтиляторів, сенсорів та енергоощадних технологій”, науковий керівник кандидат фізико-математичних наук, старший науковий співробітник кафедри сенсорної 
та напівпровідникової електроніки, факультет електроніки та комп’ютерних технологій 
Шпотюк Я.О; обсяг фінансування у 2017 році – 496,900 тис. грн, у 2016-2017 роках – 
708,482 тис. грн.


Ізотермічний переріз діаграми стану системи BaO–Tb2O3–CuO побудовано за результатами вивчення зразків, синтезованих при температурі 900°С. Методом рентгенівського фазового та структурного аналізів підтверджено утворення сполук BaTbO3 (структура типу SrZrO3, I4/mcm) та Ba44Cu45O90 (структура власного типу, Im-3m,). У зразках вихідного складу A0,5Tb0,5TO3 (A = Ca, Sr або Ba, T = Ni або Zn) виявлено присутність лише фаз із відповідних бінарних систем або реагентів. У системі Ba–Mn–O за температури синтезу зразків 1000°С підтверджено утворення гексагонального перовскіту BaMnO3 (структура типу BaMnO3, P63/mmc). У системах R–Mn–O, де R – РЗМ ітрієвої підгрупи, підтверджено утворення фаз складу RMnO3. Сполуки TbMnO3 та DyMnO3 кристалізуються зі структурою ромбічного перовскіту GdFeO3 (Pnma), тоді як сполуки HoMnO3, ErMnO3, TmMnO3, YbMnO3 та LuMnO3 – із гексагональною структурою типу LuMnO3 (P63cm). Дослідження зразків складу Ba0,5R0,5MnO3 показало, що усі зразки є трифазними і містять BaMnO3, RMnO3 та R2O3.


Синтезовано та досліджено полікристалічні зразки складу ZnGa2O4, що містить 
0,05 мол. % Mn2+, і ZnGa2O4, що містить 0,05 мол. % Mn2+ та 4 мол. % Eu3+ методами рентгенівського фазового та структурного аналізів, оптичної та люмінесцентної спектроскопії, трансмісійної електронної мікроскопії. Спектри емісії демонструють слабку матричну люмінесценцію з максимумом ~430 нм та сильну емісію іонів Mn2+ з максимумом ~505 нм. Емісія іонів Eu3+ представлена як електричним, так і магнітним дипольними переходами у червоній спектральній області.


Вимірювання магнітної сприйнятливості сполуки α-Tb3Sn7 показало, що ця сполука вище 50 К є парамагнетиком Кюрі-Вейсса, а нижче цієї температури відбувається антиферомагнітне впорядкування. Схожою є поведінка інших сполук РЗМ, де лише їхні атоми несуть магнітний момент і визначають їхні властивості. Розупорядкування положень Sn цієї сполуки не призводить до нових явищ типу надпровідності, “суперобмінних” (superexchange) взаємодій з магнітним упорядкуванням/магніторезистивним ефектом при кімнатних чи помірно низьких температурах. Сплави потрійної системи Li–Al–Sn досліджувалися у зв’язку з можливим використанням їх як негативних електродів у літій-іонних акумуляторах. Внаслідок цього було синтезовано нову тернарну сполуку, надструктуру до бінарної сполуки Li13Sn5. Тернарний станід Li9Al4Sn5 (P-3m1) кристалізується у новому структурному типі, який є впорядкованим варіантом бінарного структурного типу Li13Sn5. Одне положення Li і одне Sn мають симетрію -3m., а всі інші атоми займають положення з симетрією 3m.. Многогранниками для всіх типів атомів є ромбододекаедри. Розрахунок електронної структури вказав на більшу концентрацію електронів навколо атомів Sn і Al, які формують поліаніон [Al4Sn5]m-.
Держбюджетна тема ХА-32Ф “Закарпатські цеоліти в аналітичній хімії розсіяних елементів, бактерицидних, протипухлинних засобів та інших біологічно активних речовин”. Наук. керівник – д-р хім. наук, проф. Каличак Я.М. Обсяг фінансування – на 2017 рік – 247,251 тис. грн., у 2016-2017 роках – 480,451 тис. грн.

Розроблені методики концентрування Sc та Nd з використанням різних форм закарпатського клиноптилоліту можуть бути використані при СФ та ВА визначенні цих РЗМ у водах та технологічних розчинах. Використання клиноптилоліту в сорбційно-ЛМ методі дає можливість селективно визначати Nd на фоні інших лантаноїдів. Результати, одержані по сорбції злоякісних клітин зразками Ag(Zn, Cu)-клиноптилоліт, стануть базовими під час розробки рекомендацій використання закарпатського клиноптилоліту, як допоміжного засобу в антиканцерогенній терапії. Проведено ґрунтовне дослідження реакцій пероксикислотного окиснення амідів та сульфідів за участю KHSO5, які застосовують для утилізації пестицидів та дегазації бойових хімічних речовин. Результати цього дослідження можуть бути використані фахівцями, які розробляють методи знешкодження високотоксичних речовин. Розроблено прості, експресивні та доступні методики вольтамперометричного визначення мепівакаїну, новокаїну та фамотидину в лікарських засобах. Ці методики можуть бути використані як в аналітичних лабораторіях відповідного профілю, так і в мобільних лабораторіях, що є надзвичайно важливо з огляду на підвищену потребу в анестетиках в умовах бойових дій. Основні аналітичні характеристики усіх розроблених методик відповідають міжнародним та національним стандартам. Розроблено електронну схему та сконструйовано робочий прототип потенціостата на основі мікроконтролера С8051F410 компанії Silicon Labs для вимірювання вольтамперограм та виконання аналізів полярографічним методом зі швидкою розгорткою потенціалу. Ця розробка дає можливість вимірювати вольамперограми та виконувати аналізи полярографічним методом зі швидкою розгорткою потенціалу, що дозволяє економії фінансових ресурсів на закупівлю промислових, часто необґрунтовано дорогих приладів. Результати досліджень будуть використані для підготовки та оновлення лекційних курсів та розробки лабораторних робіт з дисциплін вільного вибору студентами «Пробопідготовка в хімічному аналізі», «Кінетичні методи аналізу» та «Аналіз лікарських засобів». Результати досліджень використані при написанні монографії «Аpplication of derivatization by means of peroxy acid oxidation and perhydrolysis reactions in pharmaceutical analysis» (автор – М. Блажеєвський) та посібників «Кількісний хімічний аналіз. Лабораторний практикум» та «Стандартизація, сертифікація, метрологія в хімії».
Держбюджетна тема “Нанокомпозитні та наноструктуровані системи з каталітичними властивостями” Наук. керівник – д-р хім. наук, проф. Решетняк О.В. Обсяг фінансування – на 2017 рік – 450,000 тис. грн.
Підтверджено, що поліанілін (ПАн) у формі емеральдину здатний кількісно відновлювати іони [PdCl4]2(. Показано, що за використання електрохімічно осаджених тонких плівок ПАн їхня поверхня декорується нанорозмірними частинками Pd (20–100 нм), які рівномірно розподілені по поверхні. Розрахована ефективність відновлення становить приблизно 70% (1 атом паладію на 1,25 тетрамерну ланку поліаніліну). Показано, що такий композит володіє електрокаталітичними власти​востями щодо виділення водню з кислих водних розчинів та окиснення гідразину у слаболужних водних розчинах. Формування ПАн/Pd композитів підтверджено також для хімічно синтезованого поліаніліну за використання HCOOH, N2H4 та NaBH4 як відновників емеральдинової чи перні​гранілінової форм ПАн до лейкоемеральдину.

Здійснено хімічний синтез мікро- та наноструктурованого поліаніліну шляхом самоорганізації на поверхні дисперсної фази (in situ) та твердофазовий синтез композитів поліанілін/природна мінеральна речовина (глауконіт, каолін, цеоліт) та досліджено їхні фізико-хімічні властивості. Показано, що між поверхнею мікродисперсного глауконіту чи каоліну та макромолекулами поліаніліну має місце слабка міжфазова взаємодія. 
Держбюджетна тема  ХФ-57 Ф «Фізико-хімія формування магнітних кластерів, їхній вплив на властивості аморфних сплавів, легованих перехідними та рідкісноземельними металами» Наук. керівник – канд. хім. наук, доцент Бойчишин Л. М. Обсяг фінансування – на 2017 рік – 200,000 тис. грн.

На основі експериментальних дифракційних даних (MoK() та результатів одержаних методом диференціальної скануючої калориметрії при різних швидкостях сканування температури проведена реконструкція структури ряду аморфних систем на основі заліза та алюмінію. Параметри ближнього впорядкування атомів у аморфній матриці та кількість кластерів у об’ємі, які визначені за результатами вище наведених методів співпадають із результатами високороздільної електронної мікроскопії. Показано, що в аморфній матриці відбуваються дифузійно - контрольовані процеси під час кластероутворення, зокрема у системах Fe75ПМ5Si6B14 за 3-вимірним, а для системи Fe84Nb2B14РЗМ за двовимірним  механізмом росту зі збільшенням швидкості нуклеації кластерів. У АМС типу Al87Dy5Fe8; Al87Gd5Ni8; Al87Y4Dy1Ni8; Al87Y4Gd1Ni4Fe4; Al87Gd5Ni4Fe показник Аврамі при Т=606К; Т=471К; Т=467К; Т=520К; Т=534К становить 3,68; 1,49; 1,65; 0,7; 0,82 відповідно. Для усіх досліджуваних систем за кінетичними моделями Кіссенджера, Озави, Аугіса-Беннета розраховано енергію активації, ступінь та кількість центрів нанокристалізації, константу швидкості нуклеації у АМС.

3. Найважливіші результати прикладних досліджень, конкурентоспроможні прикладні розробки та новітні технології за пріоритетними напрямами розвитку науки і техніки; обов’язково зазначити підприємства та організації, які здійснювали апробацію, випробування, та які можуть бути зацікавлені у їхньому використанні:


а) важливі результати за усіма закінченими у 2017 році прикладними науково-дослідними роботами, які виконували за рахунок коштів державного бюджету (якщо таких не виконували, то зазначити наукові результати прикладних науково-дослідних робіт, які виконували за кошти з інших джерел) (зазначити пріоритетний напрям, визначений Законом України “Про пріоритетні напрями розвитку науки і техніки”, пріоритетний тематичний напрям, згідно з постановою Кабінету Міністрів України від 07.09.2011 р. № 942, назву роботи, наукового керівника, фактичний обсяг фінансування за повний період, зокрема на 2017 рік; коротко описати одержаний науковий результат, його новизну, науковий рівень, значимість і практичне застосування, виконані госпдоговірні роботи та обсяг коштів, отриманих від їхнього виконання);


б) найважливіші наукові результати, отримані в результаті виконання перехідних науково-дослідних робіт (зазначити назву роботи, наукового керівника, обсяг фінансування за повний період, зокрема на 2017 рік; коротко описати одержаний науковий результат, його новизну, науковий рівень, значимість і практичне застосування, виконані госпдоговірні роботи та обсяг коштів, отриманих від їхнього виконання).

Держбюджетна тема ХФ-58Пр “Розроблення інтелектуальних cенсорних середовищ на основі спряжених полімерних систем для моніторингу стану довкілля” Наук. керівник – д-р хім. наук, проф. Дутка В.С. Обсяг фінансування – на 2017 рік – 200,000 тис. грн.
Оптимізовано технологію виготовлення і отримано експериментальні зразки сенсорних структур на основі композитів спряжених полімерів (поліаніліну, поліортоанізидину), неорганічних нанокластерів різної природи (цинк оксиду, карбонових нанотрубок) та діелектричних полімерних матриць (полівінілового спирту, cтиромалю, поліметакрилової кислоти та ін.), застосовуючи методи матричного синтезу та полімеризації «in situ». Проведені дослідження фізико-хімічних властивостей сенсорних зразків на основі поліортотолуїдину, легованого толуенсульфокислотою, у різних газових середовищах, зокрема при різних парціальних тисках аміаку, сірководню, нітробензолу, толуолу, диметилформаміду, тетрагідрофурану тощо. Вивчено вплив опромінення на електричні та люмінесцентні властивості нанокристалів силіцію в полімерній матриці полі-3,4-етилендіокситіофену.

Одержано композити на основі поліаніліну та нанорозмірного цинк оксиду шляхом механічного змішування та методом полімеризації «in situ» і вивчено їхні фізико-хімічні властивості - електропровідність, структуру та морфологію композитів. Показано, що метод синтезу та кількість наповнювача впливають на морфологію та фізико-хімічні властивості композитів. Додавання різних компонентів мінерального наповнювача до складу дозволяє контролювати провідність отриманих матеріалів. Рентгенофазовий аналіз композиційних матеріалів, синтезованих полімеризацією «in situ», підтверджує наноструктурну організацію та взаємодію компонентів гібридного композиту.

Вивчено умови синтезу і фізико-хімічні властивості електропровідних композитів спряжених поліаміноаренів - поліаніліну, поліортотолуїдину, поліaнізидину в полімерних матрицях стиромалю, полівінілового спирту, поліакрилової та поліметакрилової кислот. З’ясовано, що залежність питомої провідності від вмісту провідного полімеру має перколяційний характер з надзвичайно низьким перколяційним "порогом" (2–5 об.%). На підставі температурної залежності ЕПР в температурному інтервалі 4.2–300K виявлено значну делокалізацію носіїв заряду в композитах у порівнянні з поліаміноаренами. Встановлено зв'язок між електричними, механічними і термомеханічними властивостями полімер-полімерних композитів. На основі дослідження оптичних змін в плівкових композитах під дією газів розроблений метод отримання гнучких забарвлених індикаторів для експрес-контролю вмісту аміаку в газовому середовищі.

Розроблено нові технологічні прийоми отримання чутливих до дії зовнішніх чинників композиційних плівкових матеріалів на основі спряжених полімерів, неорганічних нанокристалів та діелектричих полімерних матриць. Виготовлено лабораторні зразки сенсорних наноматеріалів. Розроблено нове апаратурне оформлення процесу електрохімічного формування полімерних та композиційних плівкових структур на нанопористих та оптично-прозорих поверхнях. 
Держбюджетна тема ХО-40Нр «Нітрогеновмісні анельовані системи тіофену: розробка високоефективних, екологічно дружніх методів синтезу та пошук протиракових препаратів на їх основі». Науковий керівник –  н.с. кафедри органічної хімії, к.х.н. Шийка Ольга Ярославівна. Обсяг фінансування у 2017 році – 400,000 тис. грн., у 2016-2017 роках – 549,046 тис. грн.
Синтезовано низку нових функціоналізованих похідних 2- та 3-амінотіофенів та реагентів на їх основі для подальшої модифікації. Здійснено конструювання нових тієно[2,3-d]піримідинів, тієно[3,2-d]піримідинів, тієно[2,3-e][1,2,4]триазоло[1,5-c] піримідинів, тієно[2,3-d][1,2,4]триазоло[1,5-a]піримідинів, тієно[3,2-d][1,2,3]тріазинонів за допомогою високоселективних, однореакторних методів синтезу, які відбуваються з високими ступенем конверсії та дозволяють варіювати велике число замісників у цільових молекулах. Вивчено взаємодію арил- та тієніл азидів та хлоргідразонів з метиленактивними сполуками в аніонних доміно-реакціях. Запропоновано економічно вигідний підхід до одержання тієно[2,3-с]хроменонів та їх похідних за допомогою реакції арилювання бензохінону високореакційноздатними 3-тієнілдіазонієвими солями. Розширено межі застосування нової реакції розкриття тетразольного циклу при дії N-нуклеофілів. Продемонстровано можливість використання в даному підході твердих амінів з нижчою основністю, оптимізовано методику одержання на їх основі заміщених важкодоступних тієно[2,3-d]піримідин-4(3Н)-онів. Ряд синтезованих сполук пройшли відбір для подальших доклінічних досліджень їхньої протиракової активності у Національному інституті раку (США).
Держбюджетна тема ХН-64Нр “Нові інтерметаліди як основа енергоефективних матеріалів” Науковий керівник: н.с. кафедри неорганічної хімії, к.х.н.Тарасюк І.І. Обсяг фінансування у 2017 році – 104 200 грн.


За результатами рентгенофазового аналізу сплавів системи V–Cu–Al, гомогенізованих за 800°C, розпочато побудову ізотермічного перерізу діаграми стану. Спостерігаються відмінності з існуючими у літературі відомостями, особливо в області з вмістом ванадію 5-10 ат. %. Методом пресування порошків металів з подальшим сплавлянням в електродуговій печі синтезовано низку полікристалічних зразків системи Gd–Ti–Pb. Встановлено, що при такій методиці вдається досягнути значного покращення якості зразків у порівнянні з електродуговою плавкою шихти металів.

4. Розробки, які впроваджено у 2017 році за межами Університету (відповідно до таблиці):
	№ з/п
	Назва та автори розробки
	Важливі показники, які характеризують рівень отриманого наукового результату; переваги над аналогами, економічний, соціальний ефект
	Місце впровадження (назва організації, відомча належність, адреса)
	Дата акту впровадження
	Практичні результати, які отримано від впровадження (обладнання, обсяг отриманих коштів, налагоджено співпрацю для подальшої роботи тощо)

	1
	2
	3
	4
	5
	6



5. Інформація про діяльність факультету (наукового підрозділу) з комерціалізації науково-технічних розробок (коротко описати результати діяльності у 2017 році, застосовані методи, підходи в організації роботи – до 15 рядків).

6. Список наукових праць, опублікованих і прийнятих редакціями до друку у 2017 році у зарубіжних виданнях, які мають імпакт-фактор, за формою:
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	Автори
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	Монографія

	1.
	Villars P.,

Cenzual K.,
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	Гладишевський Р.Є. – проректор з наукової роботи;
	Handbook of Inorganic Substances 2017
(www.degruyter.com/view/product/462436)
	Berlin: Walter de Gruyter
	1955 p.

	2. 
	Blazheyevskiy M.
	працював за договором-підрядом
	Аpplication of derivatization by means of peroxy acid oxidation and perhydrolysis reactions in pharmaceutical analysis. Monograph.
	Львів : ЛНУ імені Івана Франка 
	106 с.
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	Reshetnyak O.V., Zaikov G.E.
	Решетняк О.В. ‒ професор, завідувач кафедри фізичної та колоїдної хімії
	Computational and Experimental Analysis of Functional Materials
	Toronto, New Jersey: Apple Academic Press
	531 p.

	4
	Olenych I.B., Monastyrskii L.S.,  Aksimentyeva O.I.
	Аксіментьєва О.І. ‒ головний науковий співробітник, професор кафедри фізичної та колоїдної хімії
	Photovoltaic structures based on porous silicon. Chapter 22.
	CRC Press. 2017. Taylor & Francis Group
	P.495-518.

	Статті

	1
	Korkuna O., 
Zhak T.,

Smolinska M. 
	Коркуна О.Я. – доцент кафедри аналітичної хімії 
	Ion-pair complexes formation between fluoroquinolone antibiotics and methyl red and their use for the extraction spectrophotometric analysis
(https://doi.org/10.1177/0263617417703510)
	Adsorption Science and Technology
eISSN: 2048-4038

ISSN: 0263-6174
SNIP: 0.375

IF: 0.754
	Vol. 35, N 7–8. –P. 612–622

	2
	Rakyts’ka T. L., Vasylechko V. O., Kiose T. O., Dzhyga G. M., Gryshchouk G. V., Volkova V. Y.
	Василечко В.О. – пров. наук. співроб. кафедри аналітичної хімії;

Грищук Г.В. – наук. співроб. кафедри аналітичної хімії 
	Some features of Pd (II) and Cu(II) adsorption on bentonites
(https://doi.org/10.1177/0263617417697713)
	Adsorption Science and Technology
eISSN: 2048-4038

ISSN: 0263-6174
SNIP: 0.375

IF: 0.754
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	Василечко В.О. – пров. наук. співроб. кафедри аналітичної хімії;

Грищук Г.В. – наук. співроб. кафедри аналітичної хімії;

Каличак Я.М. – декан хімічного факультету, професор кафедри аналітичної хімії
	Solid phase extractive preconcentration of silver from aqueous samples and antimicrobial properties of the clinoptilolite–Ag composite
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Остап’юк Ю.В. – доцент кафедри органічної хімії;

Тимошук О.С. – доцент кафедри аналітичної хімії.
	1-[(5-Benzyl-1,3-thiazol-2-yl)diazenyl]naphthalene-2-ol: X-ray structure, spectroscopic characterization, dissociation studies and application in mercury(II) detection
(doi.org/10.1016/j.molstruc.2016.07.119)
	Journal of Molecular Structure
ISSN: 0022-2860
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IF: 1.753
	Vol. 1127. – P. 722–733.
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Остап’юк Ю.В. – доцент кафедри органічної хімії;

Тимошук О.С. – доцент кафедри аналітичної хімії.
	On the structure of transition metals complexes with the new tridentate dye of thiazole series: Theoretical and experimental studies
(doi.org/10.1016/j.molstruc.2017.08.037)
	Journal of Molecular Structure
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Остап’юк Ю.В. – доцент кафедри органічної хімії;

Матійчук В.С. – професор кафедри органічної хімії;
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	Synthesis, structural characterization and thermal studies of a novel reagent 1-[(5-benzyl-1,3-thiazol-2-yl)diazenyl]naphthalene-2-ol
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Міжфакультетська науково-навчальна лабораторія рентгеноструктурного аналізу Львівського національного університету імені Івана Франка створена наказом ректора Університету № 860 від 05.03.2008 р. Лабораторія є науково-навчальним підрозділом Університету. Метою створення і діяльності Лабораторії є належне забезпечення на сучасному науково-технічному рівні наукової діяльності і навчального процесу Університету в галузях науки, в яких можна здійснювати дослідження методами рентгеноструктурного аналізу – визначення фазового складу, кристалічної структури та мікроструктурних ефектів речовин і матеріалів різної природи у твердому стані, незалежно від їхнього хімічного складу та способу отримання.


Лабораторія укомплектована приладами і обладнанням, необхідними для роботи з рентгенівського дифрактометричного дослідження об’єктів, яке відповідає затвердженим санітарним нормам та світовим стандартам. Лабораторія обладнана: рентген-дифрактометричним комплексом STOE Transmission Diffractometer System STADI P; системою замкненої циркуляції води та охолодження Cosmotec Industrial Cooling; системним блоком з керуючою програмою STOE WinXPOW; кліматичною установкою HAIER.

У 2017 році отримано близько 340 дифракційних масивів об’єктів досліджень (сплави металів; природні та штучні суміші неорганічних/органічних речовин, мінерали; індивідуальні хімічні сполуки (неорганічні, інтерметалічні, органічні, металоорганічні); матеріали на основі простих речовин та сполук в об’ємному або поверхневому вигляді, включаючи композитні сплави, нанокомпозитні системи) згідно з планом-графіком експериментальних досліджень на рентгенівському полікристальному дифрактометрі STOE STADI P у відповідності до затвердженого тематичного плану наукових досліджень і розробок університету, наукових та навчальних планів кафедр. Надано наукову консультацію студентам, аспірантам та співробітникам Університету в галузі рентгеноструктурного аналізу, продемонстровано можливості обладнання та приклади експериментальних досліджень, освітні матеріали (http://labs.lnu.edu.ua/x-ray-structure-analysis/).
Міжфакультетська лабораторія диференціального термічного аналізу Львівського національного університету імені Івана Франка.

Міжфакультетська лабораторія диференціального термічного аналізу Львівського національного університету імені Івана Франка створена наказом ректора Університету № О-34 від 12.04.2013 р. Лабораторія є науково-навчальним підрозділом Університету. Метою створення і діяльності Лабораторії є належне забезпечення на сучасному науково-технічному рівні наукової діяльності і навчального процесу Університету в галузях науки, в яких можливе використання таких методів дослідження – диференціальної скануючої калориметрії, диференціального термічного аналізу, термогравіметричного аналізу та вимірювання теплоємності матеріалів. Працівники Лабораторії проводять дослідження теплових ефектів фазових переходів, термогравімеричний аналіз і вимірювання теплоємності різноманітних речовин.


Лабораторія укомплектована приладами та обладнанням, у тому числі, необхідними для диференціальної скануючої калориметрії, диференціального термічного аналізу, термогравіметричного аналізу та вимірювання теплоємності, що відповідають санітарним нормам і світовим стандартам: синхронним термоаналізатором LINSEIS STA PT1600, оснащеним пічкою L81/240AC та термовагою TG; двоступеневою помпою L40/110; модулем водяного охолодження печі; системою автоматичного газового контролю для трьох газів L40/2053; вимірювальними системами для диференціальної скануючої калориметрії, диференціального термічного аналізу, термогравіметричного аналізу, вимірювання теплоємності; персональним комп’ютером з пакетом програм LINSEIS Platinum Software.


Згідно із затвердженим планом-графіком у Міжфакультетській лабораторії диференціального термічного аналізу впродовж 2017 року проведено дослідження 90 зразків 
(у тому числі 30 нульових кривих та 15 термограм речовин-стандартів). Для студентів IV курсу та для магістрів I року навчання хімічного факультету організовано ознайомлення із загальними принципами будови, роботи та характеристиками термоаналізатора, а також для учасників Малої академії наук проведено пізнавально-ознайомчі екскурсії. Деякі результати досліджень ДСК, ДТА використано у дисертаційних роботах.


9. Наукове та науково-технічне співробітництво із закордонними організаціями (надати загальну інформацію про стан міжнародного наукового співробітництва: характеристику основних напрямів міжнародного наукового і науково-технічного співробітництва, приклади їхньої успішної реалізації та перспективи розвитку) (до 20 рядків).
Хімічний факультет тісно співпрацює з 75 вищими науковими закладами та науковими установами таких країн як Австрія, Бельгія, Болгарія, Єгипет, Ізраїль, Іспанія, Італія, Канада, Китай, Латвія, Литва, Німеччина, Норвегія, Польща, Росія, Саудівська Аравія, Словаччина, Словенія, США, Тайвань, Фінляндія, Франція, Чехія, Швейцарія, Швеція. Наукові дослідження здійснюються в рамках міжнародних наукових проектів, двосторонніх угод, а також на рівні персональних контактів між науковцями. Тематика наукових досліджень охоплює дослідження взаємодії металів в багатокомпонентних системах, вивчення кристалічної структури та властивостей інтерметалічних та координаційних сполук; розробку та використання аналітичних методів (хемілюмінесценсія, вольтамперометрія, фотометричний, атомно-абсорбційний та емісійний аналізи); синтез та дослідження властивостей органічних та гетероциклічних сполук; синтез та вивчення фізико-хімічних властивостей електроактивних полімерів та нанокомпозитів.

	Країна партнер (за алфавітом)
	Установа-партнер
	Тема співробітництва
	Документ, в рамках якого здійснюється співробітництво, термін його дії
	Практичні результати від співробітництва

	Литва
	Каунаський технологічний університет
	Синтез і дослідження нових органічних сполук на основі азотовмісних гетероциклів для органічної електроніки
	Догововір № М/66-2017
14.06.2017–31.12.2017.
	Встановлено, що 5-арилфурфуроли та 5-арил-2-тіофен(пірол) карбальдегіди вступають у реакцію Радзішевського, що дало змогу отримати низку нових тризаміщених імідазолів.

	США
	Міжнародний центр дифракційних даних (ICDD)
	Рентгенівські порошкові дифрактограми нових інтерметалічних сполук
	Договір,

01.04.2016–31.03.2017
	Створені дифрактограми сполук у цифровому форматі включені у наукову базу Міжнародного центру дифракційних даних.

	Швейцарія
	компанія “Матеріали Фази Дані Система”,

м. Віцнау
	“Пошук нових структурних типів”
	Проект НХ–010316,

01.03.2016–31.12.2018.
	Визначено кристалічну структуру сполук і проведено їхній кристалохімічний аналіз



10. Інформація про наукову, науково-технічну та інноваційну діяльність, що здійснювалась спільно з науковими установами Національної академії наук України та національних галузевих академій наук 

Завідувач кафедри неорганічної хімії проф. Гладишевський Р.Є. є членом-кореспондентом Національної академії наук України за спеціальністю “Кристалохімія” Відділення хімії. чл.-кор. НАНУ, проф. Гладишевський Р.Є. – керівник, пр.наук. співроб. Белан Б.Д. – вчений секретар, професори Каличак Я.М., Обушак М.Д., Решетняк О.В. – члени наукової секції “Хімія та хімічні технології” Західного наукового центру НАН України і МОН України; За звітний рік з науковцями 10 науково-дослідних інститутів опубліковано 20 статей та тези 2 доповідей на конференціях, отримано 1 патент та подано заявку на 1 патенти України. 

11. Заходи, здійснені спільно з Львівською облдержадміністрацією та спрямовані на підвищення рівня ефективності роботи науковців для вирішення регіональних потреб.


З метою підтримки талановитих учнів продовжується проведення конкурсу “Кристали ...”. У 2017 р. проведено Всеукраїнський конкурс юних дослідників “Кристали” імені Євгена Гладишевського. У цьому році на участь у Конкурсі подали заявки 4481 учень середньої вікової категорії (1-6 класи) та 325 учнів старшої вікової категорії (7-11 класи) з 23 областей України та трьох міст Польщі (Варшава, Краків, Люблін). видано збірник учнівських наукових тез Всеукраїнського конкурсу юних дослідників “Кристали” імені Євгена Гладишевського, а також збірник учнівських наукових тез минулорічного конкурсу “Від кристалів-гігантів до нанокристалів”.

12. Відомості щодо поліпшення рівня інформаційного забезпечення наукової діяльності, доступу до електронних колекцій наукової періодики та баз даних провідних наукових видавництв світу.

Співробітники факультету мають доступ до наукометричних баз даних Scopus і Web of Science. Працівники кафедри неорганічної хімії мають доступ до баз даних “Pauling File. Binaries Edition”, що містить відомості про діаграми стану подвійних систем, та “Pearson’s Crystal Data. Crystal Structure Database for Inorganic Compounds”, що містить інформацію про кристалічну структуру 288850 неорганічних сполук.

13. Інформація про науково-дослідні роботи, що виконують на кафедрах у межах робочого часу викладачів (коротко зазначити тематику, наукових керівників, науковий результат, його значимість – до 40 рядків).


14. Розвиток матеріально-технічної бази досліджень (придбані наукові прилади та обладнання). Крім того, оновити відомості про потреби в унікальних наукових приладах та обладнанні іноземного виробництва вартістю понад 100 тис. грн. за формою:
	№ з/п
	Назва приладу (українською мовою та мовою оригіналу) і його марка, фірма-виробник, країна
	Обґрунтування потреби закупівлі приладу в розрізі наукової тематики
	Вартість, дол. США або євро
	Вартість, тис. грн.

	1. 
	Магнетометр PPMS-9, Quantum Design Products, США
	для вимірювання магнітних властивостей сполук
	350 000 дол. США
	

	2. 
	Рентгенівський мікроаналізатор EDS/WDS INCAEnergy+ (або WDX INCAWave), Oxford Instruments, Великобританія


	для визначення якісного та кількісного складу зразків
	90 000 євро
	

	3. 
	Гоніометр Image Plate Position Sensitive Detector IP-PSD STOE, STOE&Cie GmbH, Німеччина
	для отримання масивів дифракційних даних методом Бреґґа-Брентано
	70 000 євро
	

	4. 
	Млин Three Roll Mill EXAKT, EXAKT Technologies, Inc., США
	для виготовлення наноструктурованих зразків
	35 000 дол. США
	

	5. 
	Мікротвердометр серії 
MMT-X, Matsuzawa, Японія
	для визначення мікротвердості зразків за методом Віккерса з навантаженням від 5 гс до 100 гс
	15 000 євро
	

	6. 
	Хромато-мас-спектрометр фірми Agilent (Agilent 1200 Series LC/MSD), США.
	для розділення суміші речовин на компоненти з визначенням відсоткового вмісту та молекулярної маси кожного з них; визначення чистоти речовин і препаратів; визначення  молекулярної маси речовини (компонентів суміші); структурний аналіз на основі даних мас-спектра. 
	85 000 дол. США
	

	7. 
	CHN-аналізатор Flash EA 1112 фірми Neolab LLC, США


	Експрес-аналіз (5–10 хв.) твердих і рідких зразків. Високоточне визначення вмі​сту елементів C, H, N, О, S. 
	60 000 дол. США
	

	8. 
	Potentiostat/galvanostat (потенціостат/гальвагностат) AUTOLAB/PGSTAT302N + FRA2 + SCAN250 + ECN +FI20 modules, ECO CHEMIE – METROHM (Netherlands)

        Аналоги:
Potentiostat/galvanostat (потенціостат/гальвагностат) SP 300, Bio-Logic Science Instruments (France)
	Наявні потенціостати/ гальваностати кафедри випущені до 1992 р. 

Дослідження акумуляторів, паливних елементів і суперконденсаторів;

Дослідження покриттів (органічних і неорганічних);

Синтез і дослідження електрохімічних властиво​стей провідних полімерів і мембран;

Електроосадження нанодисперсних частинок;

Розробка датчиків і сенсорів.
	5000(
15 000 €
	150 000 ( 450 000

	9. 
	FT-IR spectrometer (ІЧ-ФП спектрометр) Bruker IFS 125/HR (USA)

        Аналоги:

Nicolet iS50 FT-IR Spectrometer, Thermo Fisher Scientific, Inc. (France)
	Наявний ІЧ спектрометр Specord М40 випущений 1985 р. ІЧ спектроскопія органічних сполук, полімерів та їх композитів з металевими, мінеральними та іншими наповнювачами;
	15 000 ( 20 000 $
	400 000 ( 540 000

	10. 
	ІЧ-Фур’є спектрометр TENSOR 27 (з ІЧ мікроскопом HYPERION 3000)
	Дослідження взаємодій у наноструктурованих композитних матеріалах
	90 000 $ (150 000 $)
	2 440 000 ( 3 900 000

	11. 
	ІЧ-Фур’є спектрометр серії IFS 125/HR
	Дослідження взаємодій у наноструктурованих композитних матеріалах
	160 000 $
	4 160 000

	12. 
	Обладнання для електрохіміч​них досліджень: електрохіміч​ний інтерфейс Solartron 1287, потенціостат Solartron 1285, підсилювач потужності Solartron 1290, діелектричний інтерфейс Solartron 1296
	Дослідження електрохімічних властивостей, гібридних органо-неорганічних систем, аморфних сплавів
	56 800 $
	1 480 000

	13. 
	Багатоканальні або одноканальні імпедансметри (Z#106, Zcon)
	Дослідження електрохімічних власти​востей наноструктурованих композитних матеріалів, гібридних органо-неорганічних систем, аморфних сплавів
	36 000 $
	940 000

	14. 
	Електрохімічні робочі станції (Zive SP2, Zive SP5)
	Дослідження електрохіміч​них властивостей нано​стру​ктурованих композитних матеріалів, гібридних органо-неорганічних систем, аморфних сплавів
	20 000 $
	520 000

	15. 
	Програмне забезпечення 

IVMAN - пакет для аналізу резуль​татів вольтамперних досліджень

ZMan - програмний пакет для аналізу імпедансних досліджень
	Дослідження електрохімічних властивостей наноструктурованих композитних матеріалів, гібридних органо-неорганічних систем, аморфних сплавів
	4 000 $
	104 000

	16. 
	Диференційний скануючий калориметр і термогравіметричний аналізатор

SHIMADZU TGA-50/DSC-50 Differential Scanning Calorimeter and Thermogravimetric Analyzer Modules.
	Термогравіметричний аналіз
	10 000 $
	260 000



15. Заключна частина. 
· Розвивати та підтримувати наукові школи світового рівня, ключові лабораторії всеукраїнського значення. 
· Виділяти кошти на придбання сучасного обладнання та матеріалів, а також для функціонування та ремонту наявного обладнання навчальних і науково-дослідних лабораторій.
· Кооперувати зусилля кафедр факультету, а також споріднених природничих факультетів з метою придбання вартісного сучасного обладнання для проведення спільних наукових досліджень.
· Опрацювати схему безпосередньої закупівлі хімічних реактивів у провідних виробників (Aldrich, Fluka та ін.).

· Акредитувати на хімічному факультеті аналітичну лабораторію.
· Створити в Університеті виробничу майстерню для виготовлення лабораторних зразків, тестових пристроїв і дрібного спеціального обладнання на основі власних розробок.
· Забезпечити необхідними ліцензійними програмними продуктами (антивірусними програ​мами з можливістю постійного оновлення) навчальний процес та науково-дослідну роботу кафедр, поліпшити роботу інтернету. 

· Фінансувати участь співробітників у роботі наукових конференцій.

· Забезпечити співробітникам сталий доступ до електронних версій наукових фахових журналів та баз даних про патентно-ліцензійну діяльність.
· Оптимізувати і скоротити кількість звітної документації (наукові та анотовані звіти, додатки  тощо).

Декан хімічного факультету, професор 



       Я.М. Каличак
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