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Научная проблема, на решение которой направлен проект РНФ 14-23-00025, заключается в установлении влияния размера наночастиц бинарных соединений на их нестехиометрию. Актуальность обнаружения такого размерного эффекта и необходимости его объяснения связана с тем, что нестехиометрия существенно влияет на функциональные свойства веществ при том, что до сих пор основное внимание исследователей во всем мире было приковано лишь к форме наночастиц и их дефектности.  
В докладе представлены результаты автора и коллектива по синтезу нестехиометрических соединений, детальному определению их атомно-вакансионной структуры и функциональных физико-химических свойств. Последовательно, в историческом контексте, раскрывается суть понятия о нестехиометрии как отклонения состава соединения от идеального с целочисленными долями атомов разного сорта, диктуемого его кристаллической структурой.   

Метод высокотемпературного вакуумного синтеза нестехиометрических соединений с микрокристаллической структурой, развиваемый в лаборатории нестехиометрических соединений ИХТТ УрО РАН, основан на твердофазных реакциях взаимодействия исходных веществ и позволяет добиваться различной степени нестехиометрии однофазных и гомогенных продуктов. Этим методом синтезированы большое число бинарных нестехиометрических соединений переходных металлов IV, V, и VI групп периодической системы элементов Менделеева, таких как TiCy, VCy, NbCy, TaCy, WC, TiOy, VOy, NbO.  

Получение наночастиц бинарных соединений переходных металлов осуществляется в лаборатории как физическими методами сверху-вниз, основанными на высокоэнергетической фрагментации микрокристаллических соединений, так и химическими методами снизу-вверх, основанными на золь-гель технологии с последующей термообработкой в окислительных и восстановительных атмосферах. Развиваемые методы обеспечивают направленный синтез нестехиометрических наночастиц с разными размерами. Так, в рамках проекта, синтезированы наночастицы оксидов, карбидов и сульфидов от 10 до 80 нм с различной стехиометрией.   

Для аттестации наночастиц по стехиометрии, размеру, форме, и для изучения их свойств использованы такие методы как химический анализ, спектроскопия индуктивно-связанной плазмы, дифференциальная термогравиметрия, гелиевая пикнометрия, термический анализ, сканирующая и просвечивающая электронная микроскопия, рентгеновская и нейтронная дифракция, дополненные моделированием по Нельсону-Рейли, Дебаю, Шерреру и Вильямсону-Холлу, динамическое рассеяние света, сопряженное с измерениями дзета-потенциала, лазерная дифракция, адсорбционный анализ удельной поверхности порошков наночастиц, электрон-позитронная аннигиляция, оптическое поглощение, диффузное отражение света, люминесценция, магнитная восприимчивость, измерения каталитической активности под видимым светом, компьютерное моделирование наночастиц с использованием квантово-химических расчетов.
Результаты проведенных экспериментальных и теоретических исследований показывают существенное значение нестехиометрии для прочностных, магнитных, люминесцентных, каталитических и биологических свойств наноматериалов и позволяют сделать вывод о том, что нестехиометрические соединения являются перспективными для разработки твердых и прочных материалов, фотокаталитически активных материалов и материалов, пригодных для широкого использования в медицине.  
