Зведена таблиця
основних результатів науково-дослідних робіт хімічного факультету
	Шифр і назва теми,
науковий керівник,
термін виконання,
обсяг фінансування у 2020 році
	Найважливіші результати із завершених тем (нові матеріали, нові технології, інноваційні розробки, видані монографії, публікації у виданнях, які мають імпакт-фактор, які включені до міжнародних наукометричних баз даних Web of Science, Scopus, в інших закордонних виданнях, у фахових виданнях України, отримані патенти, захисти дисертацій тощо)


	ХH-73Ф “Синтез і кристалохімія нових інтерметалідів подвійного призначення” 
Номер державної реєстрації 0118U003609. Науковий керівник – член-кореспондент НАН України, доктор хімічних наук, професор, лауреат Державної премії України в галузі науки і техніки, проректор з наукової роботи Львівського національного університету 
імені Івана Франка 
Гладишевський Р.Є.
Категорія роботи: фундаментальна НДР.

Обсяг фінансування – 8712,031 тис. грн, у 2020 році – 2932,031 тис. грн.
	Визначено протяжності твердих розчинів та області гомогенності сполук, побудовано діаграми стану 57 потрійних систем; 1 квазіпотрійної системи; 34 квазіподвійних систем; 1 чотирикомпонентної системи; здійснено тріангуляцію систем. В результаті аналізу та систематизіції експериментальних результатів про взаємодію компонентів у потрійних системах R–B–С виділено чотири групи систем, залежно від здатності до утворення сполук та складності фазових рівноваг. Група І: елементи не утворюють ні бінарних боридів і карбідів, ні тернарних борокарбідів; група ІІ: елементи утворюють лише бінарні бориди металів МВх; група ІІІ: елементи утворюють лише бінарні бориди і карбіди; група IV: елементи утворюють як бінарні бориди і карбіди, так і тернарні борокарбіди MxByCz. В результаті аналізу та систематизіції експериментальних результатів про взаємодію компонентів у потрійних системах Sm–{V,Mn,Fe,Co,Ni,Cu,Ag}–Sn встановлено, що при переході від ванадію до нікелю ускладнюється взаємодія компонентів, збільшується кількість тернарних сполук і різноманітність їхніх кристалічних структур. Серед систем Sm-M-Sn найбільша кількість тернарних сполук реалізується в системі Sm–Ni–Sn. Встановлено умови утворення, розроблено методи та визначено параметри 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; 21 гідриду інтерметалідів; 5 інших неорганічних сполук. Для опису кристалічної структури синтезованих інтерметалідів адаптовано теорії фрагментів і топологічної інваріантності, виведено систему взаємозв’язків склад-структура-властивості. Встановлено кристалохімічні закономірності синтезованих сполук. Так, структурні типи, що реалізуються у системах Dy–Ga–{Si,Ge} на ізоконцентратах 25 ат.% Dy, належать до найщільніших упаковок атомів, а заміщення атомів Ga на атоми р-елементів ІV групи (Si, Ge) приводить до утворення структур з меншою гексагональністю (60-0 % для вмісту 0-35 ат.% Ge). Структури сполук Dy2Ga2,23-1,24Ge4,77-5,76 та DyGa0,12Ge1,80 належать до серій лінійних неоднорідних структур, побудованих з фрагментів структурних типів BaAl4, AlB2 та α-Po і AlB2 та CaF2, відповідно. Структури тернарних сполук з вмістом 33,3-40,0 ат.% РЗМ характеризуються тригонально-призматичною координацією атомів 
р-елементів. Склади сполук визначаються концентрацією валентних електронів (2-4 зв’язки для КВЕM = 6-4 на один атом p-елемента). При переході від щільноупакованих структур до структур з тригонально-призматичною координацією атомів р-елементів спостерігається тенденція до скорочення міжатомних віддалей (посилення взаємодії між атомами p-елементів). 

Встановлено, що легування інтерметаліду TiNiSn атомами Cu приводить до підвищення фактора термоелектричної потужності, а легування інтерметаліду TiCoSb атомами Sc приводить до до зміни типу провідності від активаційної до металічної і сплави на основі фаз TiNi1-xCuxSn 
(х = 0,005-0,10) і Ti1-xScxCoSb (х = 0,005-0,15), які характеризуються значно кращими термоелектричними параметрами у порівнянні з прототипами, рекомендовані як матеріали для термоелементів і термоохолоджуючих пристроїв. Сплави на основі фаз Co, Ni і Sb, а також на основі Ti, Ni, Rh і Sn із значно кращими термоелектричними параметрами у порівнянні з прототипами рекомендовано для розробки нових матеріалів для термоелектричних генераторів, термоелектричних охолоджуючих пристроїв і термопар чи термопар і термоелементів, відповідно. Апробовано зразки на предмет функціональних властивостей: каталітичних; електротранспортних; магнітних; механічних; термічних; сорбційних. Здійснено електрохімічне літування, натріювання та магніювання, електрохімічне літування/делітування, газове гідрування. Створено карти кореляції між параметрами кристалічної структури та параметрами хімічних і фізичних властивостей синтезованих інтерметалідів. Аналіз кристалічної структури та квантовохімічні розрахунки дозволили спрогнозувати та пояснити каталітичні властивості інтерметалічної фази Pd2Ga1-xSnx (0 ≤ x ≤ 1) ), що за кристалічною структурою підпорядковується концепції ізоляції активних центрів, в реакції селективного гідрування ацетилену (максимум каталітичної активності при х = 0,28). Досліджено функціональні властивості матеріалів на основі тонких плівок MgB2, також вплив додавання TiC і полівалентних оксидів Ti на фізичні властивості MgB2. Способи титанування деталей з металевих сплавів і отримання зміцненого покриття поверхонь деталей з металевих сплавів для машинобудівної галузі, які захищено чотирма патентами України на винахід.


	ХН-88Р “Універсальні вимірювальні комплекси для електрохімічних, корозійних та електроаналітичних досліджень” 
Номер державної реєстрації 0119U002208. Науковий керівник – кандидат хімічних наук, старший дослідник, провідний науковий співробітник кафедри неорганічної хімії Львівського національного університету імені Івана Франка Демченко П.Ю.
Обсяг фінансування – 2044,762 тис.грн, у 2020 році – 1029,762 тис. грн.


	Впроваджено два науково-практичних результати: прилади універсальний потенціостат-гальваностат MTech PGP-550S та універсальний полярограф MTech POL-20 із власним програмним забезпеченням, які були спроектовані, апробовані на реальних об’єктах та вдосконалені згідно з рекомендаціями провідних вітчизняних наукових та аналітичних лабораторій університетів та науково-дослідних інститутів. Ці прилади призначені для проведення досліджень та хімічного аналізу електрохімічними методами: різновидами вольтамперометрії з потенціо- чи гальванодинамічною розгорткою, хроноамперо- та хроно-потенціометрії, потенціостатичної і гальваностатичної поляризації за використання прототипу електрохімічної комірки та реальних об’єктів дослідження. Розробки можуть бути використані у профільних науково-дослідних лабораторіях, аналітичних лабораторіях, вищих навчальних закладах, станціях санітарно-епідеміологічного нагляду та лабораторіях екологічних служб. За функціоналом та метрологічними характеристиками відповідають зарубіжним серійним приладам середньої цінової категорії. Характеризуються низькою собівартістю за рахунок використання мікроконтролерів змішаних сигналів з розвинутою аналоговою периферією. Галузь застосування: приладобудування, наукові дослідження у галузі електрохімії, хімічний аналіз електрохімічними методами, вища освіта.



	ХН-64Нр “Нові інтерметаліди як основа енергоефективних матеріалів” 
Номер державної реєстрації 0117U007192. Науковий керівник – кандидат хімічних наук, науковий співробітник кафедри неорганічної хімії Львівського національного університету імені Івана Франка Тарасюк І.І. Обсяг фінансування – 1800,0 тис. грн, у 2020 році – 525,000 тис. грн.


	Вперше синтезовано тверді розчини на основі Tb2Ni17, леговані Co, Zr, La, Si, Zn, Mg і Li, та досліджено їхні електрохімічні властивості. Легування літієм частково покращує кількість адсорбованого гідрогену та кулонівську ефективність гідрування при розряді. Сплав, одночасно легований s- і p-елементами (Tb2Ni15,2Li0,6Mg0,6Sb0,6), демонструє при розряді кількість гідрогену на рівні 3,8 Н/ф.о. і високу корозійну стійкість у середовищі електроліту, що є дуже хорошим результатом. Досліджено електрохімічні властивості електродів на основі фаз із області гомогенності твердого розчину Tb2Ni17-xCox (0 ≤ x ≤ 17). Збільшення вмісту Со покращує ємність електродів, однак підвищує активність електроду до дії електроліту, що проявляється у зменшенні кристалічності та зміні кількісного складу. Встановлено, що легування Sb та Ni суттєво покращує електрохімічні характеристики електродів на основі твердих розчинів La2Mg17-xMx (M = Sn, Sb, Ni). Вперше синтезовано та методом монокристалу встановлено кристалічну структуру сполук La3Fe6,36Zn29,64, Gd2Mn2Zn15 та Gd2Fe2Zn15. У фазах зі СТ Th2Zn17 атоми Mn та Fe, які мають магнітні моменти, утворюють статистичні суміші у позиціях 6с і 9d з Zn, який не є магнітним, що впливає на магнітні властивості.

Встановлено, що легування TbCo5 Li, Mg, Al, Si і Sb призводить до покращення гідрогенсорбційних характеристик, номінальна напруга розряду та відтворюваність заряд-розрядних кривих є найкращою у випадку TbCo4,5Li0,4Sb0,1 та TbCo4,8Mg0,1Al0,1. Серед електродів на основі бінарної, тернарної і чотирьохкомпонентної фаз SmNi5-xMx (M = In; In+Sn) найкраща розрядна ємність отримана при одночасному легуванні сполуки In і Sn (2,72 H/ф.о.). Встановлено, що заміщення кобальту у сполуці NdCo5 алюмінієм і літієм суттєво не впливає на величину намагніченості насичення, але збільшення вмісту Li призводить до швидшого насичення. Електричний опір, виміряний до температури 4 К, зростає зі збільшенням кількості літію. Вперше синтезовані методом електрохімічного гідрування тверді розчини на основі бінарних фаз GdFe2 і GdMn2. Виявлено покращення їхніх гідрогенсорбційних та розрядних характеристик (час та номінальна напруга розряду) у ряду Zn–Fe/Mn–Mg–Co–Ni. Найкращу корозійну стійкість мають електроди з Со та Ni, що здатні пасивуватися в розчині електроліту. Оптимізація умов експерименту дала можливість зберегти кристалічну структуру фази після 50 заряд-розрядних циклів. Встановлено, що вперше синтезовані сполуки складу Zr3MNx (M = Co, Ni) утворюють однофазні гідриди (Zr3NiN0,5H5,64, Zr3CoNH5,62), які зберігають кристалічну структуру вихідної матриці зі збільшенням об’єму елементарної комірки приблизно на 16%.

Досліджені тверді розчини на основі бінарної фази LaSn3 (La1-xTbxSn3, LaSn3-xMgx, LaSn3-xSbx, LaSn3-x-yMgxSby) є перспективними з точки зору структури та властивостей як потенційні матеріали в Li-іонних акумуляторах. Встановлено, що легування стибієм сприяє активній аморфізації матеріалу та зниженню питомої розрядної ємності, а легування магнієм покращує розрядну ємність до 92 мА·год/г та сприяє кращій відтворюваності циклів. Електрохімічне літування сполуки TiAl характеризується утворенням твердого розчину заміщення TiAl1-xLix без зміни структури. Інший механізм літування проявляється для фази Ti3Al: включення атомів літію в деформовані октаедри [LiTi4Al2] та подальше часткове заміщення атомів алюмінію на літій з утворенням фази Lix+yTi3Al1-y. Встановлено, що СеNiC2 характеризується електрохімічною здатністю до літування. Механізм реакції двостадійний – включення атомів Li у пустоти структури та подальша часткова декарбонізація. Завдяки утворенню атомами Ni та С тривимірного каркасу [Ni(C2)]∞ структура є стабільною і декарбонізація дуже незначна.

Вперше отримано якісні результати для оцінки кристалічної, електронної структури та анізотропії фізичних властивостей сполук RNiC2. Методом нейтронної порошкової дифракції встановлена і уточнена магнітна структура Dy11Ni60C6, яка складається з трьох різних підграток диспрозію. Завдяки особливостям орієнтації магнітних моментів вона представляє спіральну феримагнітну фазу. Розраховано електронні структури, електронну густину станів та виміряно ряд фізичних характеристик (залежність питомого електроопору, термо-ЕРС, магнітної сприйнятливості та питомої теплоємності) для низки тернарних карбідів. Вперше синтезовано та визначено кристалічну структуру ряду сполук з талієм. Встановлено, що TlInGe2S6 і TlGaGe3S8 є перспективними нелінійними оптичними матеріалами, TlGaSn2Se6 міг би використовуватися у оптоелектронних пристроях, Tl2Ga2SnSe6 і Tl2Ga2GeSe6 за спектрами оптичного поглинання є напівпровідниками з відносно вузькими забороненими зонами. 


	ХО-74Ф “Однореакторні і тандемні реакції у конструюванні гетероциклів та пошук біоактивних сполук і матеріалів для органічної електроніки” 
Номер державної реєстрації 0118U003610. Науковий керівник – доктор хімічних наук, професор Обушак М.Д.

Категорія роботи: фундаментальна НДР. Обсяг фінансування 2954,253 тис. грн., зокрема у 2020 р. – 994,253 тис. грн.

	Розроблено нові варіанти реакції Меєрвейна на основі гетарилдіазонієвих солей. Вони успішно застосовані у синтезі амінопіразолів та амінотіофенів, що дало змогу здійснювати каскадні гетероциклізації у конструюванні похідних тіофену. Опрацьовано методи отримання та перетворення похідних 3-амінопіразолу, 4-амінопіразолу та 3-амінотіофену.

Досліджено реакції інтрамолекулярного [2+4]-циклоприєднання у однореакторному процесі із використанням гетероциклічних реагентів з вінільними фрагментами. Здійснено стереоселективний синтез конденсованих ізоіндолонів за допомогою тандемних реакцій із застосуванням хіральних амінів. За допомогою реакції циклоприєднання, застосовуючи (2-аміно-2-феніл)фурани, синтезовано низку нових похідних фенантридину та виявлено неочікувані напрями перебігу таких реакцій. Розширено межі застосування тандемної реакції Угі-Дільса-Альдера, що дало змогу отримати нові сполуки, в яких ізондольний фрагмент анельовано з фрагментами піразолу та триазолу. 
Синтезовано гетероциклічні сполуки на основі продуктів арилювання піронів та кумаринів, придатні для потреб органічної оптоелектроніки та досліджено фотофізичні характеристики таких сполук. Здійснено йодарилювання низки алкінів тетрафтороборатами арендіазонію та виявлено, що основними продуктами взаємодії є транс-альфа-йодостироли. Синтезовано серію моно- та дизаміщених N-2,6-диціано-3,5-диметиланілінів та з’ясовано, що ці сполуки у кристалічному стані виявляють фосфоресценцію за кімнатної температури. Проведено необхідні фотофізичні дослідження синтезованих сполук. 


	ХО-75Ф “Синтез та дослідження біологічної активності, хіміко-аналітичних властивостей похідних 1,3-тіазолу та 4-азолідону з використанням авторського обладнання” 
Номер державної реєстрації 0118U003611.

Науковий керівник –  доктор хімічних наук, професор Матійчук В.С. Категорія роботи: фундаментальна НДР.
Обсяг фінансування 904,363 тис. грн., зокрема у 2020 р. – 304,363 грн. 

	Взаємодією 3-арил-4-імінотіазолідин-2-онів з ацетооцтовим естером отримано ряд нових 3-арил-5-гідрокси-7-метил-3H-тіазоло[4,5-b]піридин-2-онів. Одержаний на даній стадії 3-феніл-5-гідрокси-7-метил-3H-тіазоло[4,5-b]піридин-2-он модифіковано за положенням 5 у реакції ацилювання. Для усіх синтезованих сполук проведено первинний фармакологічний скринінг антиоксидантної активності; отримані результати демонструють потенціал пошуку антиоксидантних агентів серед тіазоло[4,5-b]піридин-2-онів. 
Розроблено вольтамперометричні, спектрофотометричні, та екстракційно-фотометричні методики визначення Рd(ІІ), Os(IV), Сu(II), Co(II) та Mn(II) з 1-[5-(3-нітробензил-1,3-тіазол-2-іл)діазеніл]нафтален-2-олом; 1-(5-бензил-тіазол-2-іл)азонафтален-2-олом та 1-(1-метил-1н-піразол-3-іл-азо)-нафтален-2-олом у середовищах різної природи. Методики апробовано на модельних розчинах та реальних складних об’єктах. Розроблено програмно керований реактор для органічного синтезу.

	ОБ-77Ф “Механізм формування поліфункціональних наноматеріалів на основі спряжених полімерів та оксидних і карбонових нанокластерів” 
Номер державної реєстрації 0118U003613.

Науковий керівник – доктор хімічних наук, професор, головний науковий співробітник Аксіментьєва О.І.

Категорія роботи: фундаментальна НДР. Обсяг фінансування 1748,435 тис. грн., зокрема у 2020 р. – 588,435 тис. грн. 

	Дано фізико-хімічне обгрунтування і вперше реалізовано принципово нові підходи до створення поліфункціональних органо-неорганічних нанокомпозитів на основі спряжених полімерів та оксидних, карбонових і силіцієвих нанокластерів. Методами рентгенофазового аналізу, оптичної та скануючої електронної мікроскопії встановлено параметри структури і досліджено морфологію отриманих наноматеріалів. Виявлено, що включення карбонових нанотрубок і графенових нанокластерів спричиняє поліпшення параметрів перенесення заряду завдяки структурному упорядкуванню полімерних ланцюгів, що зумовлює збільшення провідності у 4,4–9,5 разів та сенсорної чутливості  плівок до дії нітроген (IV) оксиду. Створено гнучкі сенсорні елементи на основі плівок полі-3,4-етилендіокситіофену з нанокристалами поруватого кремнію та карбоновими нанотрубками, показано значні зміни їхніх електричних властивостей під впливом водяної пари та аміаку за кімнатної температури. Запропоновано шляхи використання тонких плівок гібридних структур на основі провідних полімерів, модифікованих карбоновими та силіцієвими нанокластерами, як чутливих елементів в резистивних та оптичних сенсорних пристроях різноманітного призначення. Запропоновано спосіб отримання поліфункціональної електрохромної структури, в якій електрохромна плівка спряженого полімеру слугує оптичним фільтром фотолюмінесцентного випромінювання з електрично керованою смугою пропускання. Отримано поліфункціональних нанокомпози, які володіють підвищеною електропровідністю завдяки утворенню високо-впорядкованої структури поліортотолуїдину, що формує в матриці полістирену власну електропровідну сітку. Встановлено типи міжчастинкової та міжфазної взаємодії та розраховані їхні термодинамічні параметри в нанодисперсіях титан та цинк оксиду, стабілізованих бінарними розчинами ПАР і полімерами. Встановлені залежності дають змогу цілеспрямовано регулювати властивості водних суспензій напівпровідників для одержання необхідних технологічних композицій. 




