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5. Науково-технічна робота

Назва роботи (укр)

Синтез нових інтерметалічних сполук і кристалохімічний алгоритм створення високоефективних матеріалів

Назва роботи (англ)

Synthesis of new intermetallic compounds and crystal-chemical algorithm for creating highly efficient materials

Реферат (укр)

Синтезовано сплави рідкісноземельних, лужних/лужноземельних металів, d-елементів та p-елементів 13-15 груп 
періодичної системи та проведено їхній хімічний і фазовий аналіз. Визначено протяжності твердих розчинів та області 
гомогенності сполук, побудовано діаграми стану 6 (квазі)подвійних, 37 потрійних і 2 чотирикомпонентних систем. 
Встановлено умови утворення, розроблено методи синтезу нових і модифікованих інтерметалічних фаз, рентгенівськими 
дифракційними методами порошку та монокристалу визначено кристалографічні параметри 199 інтерметалідів, 7 гідридів 
та інших неорганічних сполук. Відкрито 18 нових структурних типів. Виведено кристалохімічні закономірності сполук, 
встановлено кількісні характеристики хімічного зв’язку та здійснено розрахунок електронної структури для 35 нових 
багатокомпонентних сполук. Проведено електрохімічне гідрування/літіювання 8 фаз, встановлено кількісні 
характеристики воденьсорбційних властивостей 6 фаз, cинтезовано надтверді композити на основі B4C (B4C–TiB2, 
B4C–NdB6) та виміряно їхню твердість, встановлено параметри електротранспортних і термоелектричних властивостей 
50 фаз і параметри магнітних властивостей 37 інтерметалідів. Термоелектричні і термометричні матеріали – тверді 
розчини на основі фаз Гейслера Ti1-xNbxNiSn і TiNiSn1-xAlx – захищено патентами України. На основі прецизійно 
встановлених кристалографічних параметрів, електронної будови та характеристик хімічних і фізичних властивостей 
виведено систему взаємозв’язків склад-структура-властивості для сполук з функціональними властивостями: 
електрохімічними, воденьсорбційними, механічними, термоелектричними, магнітними. Система взаємозв’язків творить 
кристалохімічний алгоритм керованого синтезу сполук з заданими властивостями.

Реферат (англ)

Alloys of rare-earth, alkaline/alkaline-earth metals, d-elements and p-elements of groups 13-15 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 6 binary, 37 ternary, and 2 quaternary systems were constructed. 
Conditions of formation were established and methods of synthesis of new and modified intermetallic phases were developed. 
By means of X-ray powder and single-crystal diffraction, the crystallographic parameters of 199 intermetallics, 7 hydrides and 
other inorganic compounds were determined. 18 new structure types were discovered. Crystal-chemical peculiarities were 
deduced, quantitative characteristics of the chemical bonding were established, and the electronic structures were calculated 
for 35 new multicomponent compounds. Electrochemical hydrogenation/lithiation was performed for 8 phases, and 
quantitative characteristics of hydrogen sorption properties were determined for 6 phases. Superhard composites based on B4C 
(B4C–TiB2, B4C–NdB6) were synthesized and their hardness was measured, electrotransport and thermoelectric properties of 
50 phases and parameters of magnetic properties of 37 intermetallics were estimated. Ukrainian patents were obtained for 
thermoelectric and thermometric materials (solid solutions based on the Heusler phases Ti1-xNbxNiSn and TiNiSn1-xAlx). 
Systems of composition-structure-properties relationships, based on precisely determined crystallographic parameters, 
peculiarities of the electronic structures, and chemical and physical properties were deduced for compounds with functional 
properties: electrochemical, hydrogen sorption, mechanical, thermoelectric, magnetic. The systems of relationships made it 
possible to develop the crystal-chemical algorithms for controlled synthesis of compounds with desired properties.

Індекс УДК:  548 , 546 , 546:548.3

Коди тематичних рубрик НТІ: 31.15.17 , 31.17.15 

6. Науково-технічна продукція (НТП)



НТП 1

Назва продукції (укр): Нові інтерметаліди для розробки високоефективних матеріалів

Назва продукції (англ): New intermetallics for development of high-efficiency materials

Очікувані результати: Матеріали, Методи, теорії

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

Опис продукції (укр): Інтерметаліди f- чи s-елементів, d-елементів та p-елементів III-V груп періодичної системи, фазові 
рівноваги у 6 квазіподвійних, 37 потрійних, 2 чотирикомпонентних системах. Кристалічна структура 199 інтерметалідів, 7 
гідридів інтерметалідів та інших неорганічних сполук. 18 нових структурних типів. 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 електрохімічних, воденьсорбційних, механічних, електротранспортних, 
термоелектричних і магнітних властивостей сполук. Система взаємозв’язків склад-структура-властивості для вибраних 
класів сполук з функціональними властивостями: електрохімічними, воденьсорбційними, механічними, 
термоелектричними, магнітними. Кристалохімічний алгоритм керованого синтезу сполук з заданими властивостями.

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

Стадія завершеності НТП: Ідея, концепція, Звіт по НДДКР, Експериментальний (макетний зразок)

Впровадження НТП: Стан готовності розробки на прикладному рівні становить 20 %

Строки впровадження: 

Виробник продукції: Львівський національний університет імені Івана Франка

Споживачі продукції: 

Перспективні ринки: 

Права інтелектуальної власності: Отримано патент, Подано заявку на видачу охоронного документу, В Україні, Патенти 
винахід 127468, 127618

Форми та умови передачі продукції: Продаж патента, Спільні НДДКР
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Pavlyuk N. A new ternary derivative of the Laves phases in the Mg–Co–Ga system / N. Pavlyuk, G. Dmytriv, V. Pavlyuk, W. 
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146–152.

Konyk M. Phase equilibria in the Gd–Cr–Ge system at 1070 K / M. Konyk, L. Romaka, Yu. Stadnyk, V. V. Romaka, V. Pashkevych 
// Phys. Chem. Solid State. – 2021. – Vol. 22, No. 2. – P. 248–254.

Stadnyk Yu. Modeling of structural and energetic parameters of р-Er1-xScxNiSb semiconductor / Yu. Stadnyk, V.А. Romaka, А. 
Horyn, V.V. Romaka, L. Romaka, P. Klyzub, V. Pashkevich, A. Gorpenyuk // Phys. Chem. Solid State. – 2021. – Vol. 22, No. 3. – P. 
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