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XXIII Всероссийская школа-конференция молодых ученых «Актуальные
проблемы неорганической химии: химия и экология» посвящена
важнейшим аспектам современного этапа развития химической науки
и химической промышленности, связанным с необходимостью защитить
окружающую среду от различных видов загрязнений и других антропогенных
воздействий, разрушающих биосферу и представляющих угрозу
существованию цивилизации. Для достижения экологического благополучия
необходим комплексный подход, основанный на принципах зеленой химии
и концепции устойчивого развития, что включает переход
к ресурсосберегающим экологически безопасным технологиям, разработку
новых эффективных способов утилизации отходов химического производства, а
также отработанного ядерного топлива; создание новых экологически
безопасных материалов, в том числе, наноматериалов; разработку новых
эффективных способов мониторинга загрязнений. Эти актуальные проблемы
и пути их решения будут представлены в лекциях ведущих российских ученых
МГУ, вузов России, и других научных центров.  

Наряду с лекционной частью конференция традиционно включает стендовую
сессию работ молодых ученых и конкурс на лучшие доклады, победители
которого выступят с краткими устными сообщениями о результатах своей
работы. 
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Пятница 15 ноября 

 
12:40 Отъезд от здания Химического факультета 
15:30 – 17:00 Регистрация, заселение, кофе, чай 
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14:15 – 14:55 
Лекция 8 

д.х.н., проф. Румянцева Марина Николаевна 
кафедра неорганической химии Химического факультета
МГУ имени М.В. Ломоносова 
Материалы для полупроводниковых газовых сенсоров 
для систем мониторинга атмосферного воздуха 

15:00 – 15:25 Перерыв 
15:30 – 19:00 Стендовая сессия работ молодых ученых 
20:00 – 22:00 Банкет 
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д.х.н., проф. РАН Вацадзе Сергей Зурабович 
зав. лабораторией супрамолекулярной химии (№2)  
ИОХ им. Н.Д. Зелинского РАН 
Изучение механизмов гомогенного катализа с помощью
меченых катализаторов и меченых реагентов 

11:15 – 11:35 Перерыв, кофе, чай 
11:40 – 12:20 
Лекция 11 
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12:25 – 13:25 
 

Доклады победителей. 
Награждение победителей и призеров  
стендовой сессии. 
Закрытие конференции. Общее фото. 

13:30 – 14:20 Обед 
15:00 Отъезд участников из Дома отдыха 
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Секция V 
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халькогениды никеля-индия и никеля-сурьмы  
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и кристаллическая структура новых фторооксоборатов серебра 
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Ti2-хNi3Ga9 

 Маханёва А.Ю., Захарова Е.Ю., Нестеренко С.Н., Лысенко К.А.,
Хрусталёв В.Н., Кузнецов А.Н. Загадки архитектуры Сu-содержащих
соединений: особенности строения новых четверных фосфид-платинидов
в системах R-Pt-Cu-P (R = Ca, Eu) 

 Медведев А.С., Власенко В.А., Перваков К.С. Синтез и свойства
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Ab-initio предсказание и направленный синтез новых
родственных интерметаллидов в системе R‒Ni‒Si 

 
Шуев Н.В., Халания Р.А.,Шевельков А.В. 

 
Химический факультет МГУ имени М.В. Ломоносова, 119991,Москва, Россия 

 
nikita.shuev@chemistry.msu.ru  

В рамках работы выполнены квантовохимические вычисления
для группы теоретических соединений трех родственных структурных типов
ZrCrSi2, Zr4Co4Ge7 и Nb2Cr4Si5 [1-3] в системе R‒Ni‒Si (R = Sc, Ti, V, Cr, Y, Zr, 
Nb, Mo, Hf, Ta, W). На основании полученных данных провели оценку энергии
образования и осуществили направленный поисковый синтез интересующих
соединений.

Структурные типы ZrCrSi2 и Nb2Cr4Si5 характеризуются
пространственными группами Pbam и Ibam соответственно, а соединения
структурного типа Zr4Co4Ge7 кристаллизуются в тетрагональной сингонии
с пространственной группой I4/mmm. Все три структурных типа являются
родственными и содержат общие структурные фрагменты CuAl2 иMn5Si3.

Квантовохимические вычисления проведены в рамках теории
функционала электронной плотности (DFT) с использованием метода
псевдопотенциалов для остовных оболочек и базиса плоских волн
для валентного пространства. При расчетах применяли обменно-
корреляционный функционал PBESol. Критерием сходимости выступало
изменение энергии менее 10-5 эВ.

В качестве методики синтеза интересующих соединений был выбран
метод роста монокристаллов в расплаве индия с использованием алундового
тигля в вакуумированной кварцевой ампуле. Соотношение исходных элементов
R:Ni:Si:In (R = Sc, Ti, V, Cr, Y, Zr, Nb, Mo, Hf, Ta, W) = 3:3:5:30. 

Результаты квантовохимических вычислений и направленного синтеза
теоретических соединений будут подробно обсуждены в докладе.

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РНФ№ 22-13-00006. 
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