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Abstract: The article considers a mathematical model of the coordination number, which allows obtaining an equation for multi 

component spherical packing in the entire range of its change. The resulting model can be used in both 2-d and 3-d spaces. The 

concept of the coordination index is introduced as a function of the inter-particle distance related to a single particle located near 

the central particle. The model provides unambiguous compliance between the simulated and calculated data on the coordination 

numbers of the spherical packing. 

 

Keywords: spherical packing, coordination number, dimension space, coordination index, inter-particle distance. 

 

I. INTRODUCTION 

The theory of error correction codes has a number of 

natural analogs one of which is the theory of packing of 

spheres in Euclidean space. The study of spherical packing 

allows to consider the methods used in coding theory more 

deeply. Spherical packings like close-packed particle 

systems have been the subject of considerable attention for 

many decades mainly because of their role in understanding 

the nature of dispersed materials [1,2]. The structure of 

spherical packing is characterized by a number of physical 

parameters where the main ones are the packing density and 

coordination number. The coordination number is one of 

the most important parameters used for describing the 

spatial structure of random spherical packing [3]. The 

coordination number can be defined as the number of 

nearest neighbors in a close-packed system of particles 

located around the selected particle which allows estimating 

the degree of the proximity of particles to each other [4]. In 

the case of the definition of the coordination number 

concept it is necessary to consider the positional 

relationship relative to the central particle individually for 

each particle. Therefore it should be determined by 

analyzing the inter-particle distances. 

In previous years considerable efforts were made to clarify 

the nature of the coordination number. This was mainly 

carried out through the use of three approaches: 

experimental methods [5, 6], methods of mathematical [7, 

8] and computer simulation [9–11]. For the first time the 

problem of a theoretical estimate of a coordination number 

was considered in the work of F. Frank and J. Casper [12]. 

To determine the coordination number they used the 
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information on the number of planes formed on the Voronoi 

polyhedron. This approach assumed that all particles have 

the identical volume and all the planes in the polyhedron 

are equal. A few years later R. Hoppe [13] proposed 

another version such as lines connecting the selected 

particle with all its neighbors are drawn from the center of 

the polyhedron and secants of the plane are drawn at the 

points of the contact of the base particle. To find the 

contributions of all particles to the coordination number it is 

necessary to divide the area of all planes into the nearest 

(largest) plane. 

A completely different approach belongs to J. 

Witing [14]. He accepted the contribution of an individual 

contacting particle to the coordination number equal to 1, at 

the double distance the contribution was already taken to be 

zero and in intermediate cases the linear interpolation was 

performed. In 1977, S. Batsanov and independently of him 

G. Brunner [15, 16] proposed to take into account the 

contribution of the surrounding particles to the coordination 

number in inverse proportion to the distances between the 

central particle and the neighboring particles. In 2008 to 

estimate the coordination number of a single-component 

spherical packing V. Bondarev and others [17] suggested 

using the empirical equation based on the exponential 

dependence of the coordination number on the inter-particle 

distance 

 

Z =  exp −γ (ri σ) 6
− 1   ,m

i=1  (1)  (1) 

 

where γ is a constant; m is the total number of particles in 

the first and second coordination spheres; ri  is the 

interparticle distance between the central and i-th particle; σ 

is the particle diameter. 

In 2015 it was revealed [18] that the coordination number is 

related to the density of regular spherical packing by the 

quadratic dependence 

Z(n)=nmax [(
2n

π
η(n))2 − 1] + 2n , 

 

where η is the packing density; n is the dimension of space; 

nmax  is the maximum dimension of the physical space 

(nmax = 6). 

The presented formula (2) of the dependence of 

the coordination number on the packing density and the 

dimension of space in regular spherical packing is deeply 

connected with the estimation of the degree of particles' 

proximity. In this article we are going to obtain the 

coordination number equation following the theoretical 

formalism which in its turn is based on the hypothesis of 

the location of the system particles in six-dimensional 

space. However the causality inherent in this equation 

shows that the dependent quantity here is the packing 

density which values can be determined on the data basis on 

the coordination number and the dimension of the space.  

As it can be seen from the above mentioned, the 

structural characteristics of spherical packing are currently 

well studied but so far there is no theoretical basis for 

calculating the parameters of spherical packing. Especially 

there are few works devoted to the coordination number 

due to the complexity and uncertainty of the results of 

experimental measurements of this characteristic. For this 

reason, due to the necessity of eliminating such a gap the 

purpose of the presented research became the definition of 

the mathematical model for estimating the coordination 

number of spherical packing. 

 

II. EXPERIMENTAL SIMULATION OF 

COORDINATION NUMBER 

2.1  Formulation of the problem 

To build a mathematical model of the coordination 

number of the spherical packing we will at first consider the 

geometric side of this problem and for this purpose we will 

impose a number of restrictions.  

First, we assume that the dimension of the space in 

which the spherical packing is located is defined as a six-

dimensional static space [3].  

Secondly, we will put that the considered spherical 

packing is close-packed particle systems. In other words, in 

the area occupied by this packing there are no emptiness 

same or more than a size, as the size of particles of the 

smallest component of system. 

Thirdly, let us assume that it is possible to consider 

the coordination number as the sum of the contributions of 

all the particle neighbors and each of these contributions is 

evaluated independently from each other [17].  

Based on these limitations we will carry out the 

formulation of the problem. Suppose we have a multi-

component spherical packing in which all particles are 

spherical and have different sizes. Let us choose some 

particle inside the packing which we will hereafter call the 

central particle. Also let m neighboring particles be placed 

near the central particle at unique (not equal) distances. 

Let us single out inside the spherical packing a 

separate cluster consisting of four particles contacting with 

each other (Fig. 1a). We will consider the particle with 

number 1 as a central one, the particle with number 2 as 

coordinated (connected) with the central particle and the 

particles 3 and 4 will be as particles-neighbors. In this case 

it is necessary to choose the assessment of the degree of 

participation of the coordinated particle in determining the 

coordination number of the central particle as the main goal 

of this work. 

 

It is necessary to consider the process of changing the 

distance between the central and coordinated particles to 

achieve this goal. If we change the distance between the 

centers of the considering particles, this will lead to a 

change in the region occupied by the cluster. At the same 

time there will also be a displacement of neighboring 

particles which in accordance with the requirement of 

having a close-packed system must contact necessarily with 

the central and coordinated particles. When the distance 

between the centers of the central and coordinated particles 

is changed, the void area for each of the particles-neighbors 

of the central particle will be also changed. 
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Figure 1: Image of a 2-D cluster of spherical packing: 

a) a single-component system; b) a multi-component 

system 

 

Basing on the presented assumptions the problem 

can be formulated as follows. It is necessary to find an 

expression for estimating the coordination number based on 

such parameters as the inter-particle distance and void area 

of the selected cluster taking into account the contributions 

of each particles-neighbors of the central particle in the 

spherical packing. Now when the problem is defined 

unambiguously, we proceed to simulating the coordination 

number of spherical packing based on a formalized 

approach which can lead to a deeper understanding of the 

physical nature of the coordination number. 

 

2.2 Coordination index 

To build a mathematical model of the coordination 

number we will introduce additionally a new function that 

allows us to estimate the contribution of each individual 

particle to the coordination number of the central particle. 

We assign this function the name coordination 

index 𝑓𝑐 . This index will be a criterion of pair-wise 

coordination for assessing the location of the spherical 

packing particles relative to each other. The maximum 

value of the coordination index is taken equal to unity in the 

case of direct contact of the particle-neighbor and the 

central particle. The lower limit is considered to be 

consistent with the minimum zero value which is practically 

achieved at an inter-particle distance greater than 

2 2𝑟1(𝑟1is the radius of the central particle).Therefore, the 

limits of the change in the coordination index can be 

represented as non-equality:0 ≤ 𝑓𝑐 ≤ 1.In this case the 

coordination number Z can be determined by summing the 

coordination indexes of all the particles-neighbors located 

near the central particle 

𝑍 =  𝑓𝑐𝑖  ,

𝑚

𝑖=1

 

where m is the number of neighboring particles in the first 

and second coordination spheres. We summed up the 

indexes in equation (3) supposing that the coordination 

indexes of individual particles-neighbors of the central 

particle are independent of each other.  

We investigate a contribution to coordination number of the 

central particle of a particle, separate; coordinate with her, 

who is her close neighbor. Let's carry out modeling of an 

index of coordination of particles assuming that two more 

other next particles at the same time are in continuous 

contact both with central, and with a coordinate particle 

(Fig. 1b). 

Based on the previously considered conditions, as the initial 

parameters responsible for the change in the coordination 

index we take 𝑊0 as the initial volume occupied by the 

cluster in 6-D space and the values of the radii of spherical 

particles (i=1, …, 4). 

For estimating the change in the void area we shift the 

center of the coordinated particle by the quantity Δ𝑟 relative 

to the center of the central particle. Then the volume of the 

6-D space for the considering cluster will be changed by the 

quantityΔ𝑊. At the same time the void area formed within 

this cluster which at this stage we consider as a two-

dimensional object will be also changed. In this case the 

input data are 𝑊as the volume of 6-D space; 𝑆𝑣as the void 

area related to the central and coordinated particles and 

𝑟12as the inter-particle distance between them. We will also 

assume that the coordination index depends on the size of 

the initial void area 𝑆0 and the dimension 𝑛 of the 

considering space. Therefore, the coordination index can be 

represented as a function: 

 
𝑓𝑐 = 𝐹(𝑊, 𝑆𝑣 , 𝑊0, 𝑆0, 𝑛, 𝑟12) 

 

We give the derivation of the coordination index equation 

below which ideology coincides with the course of 

determining the equation for packing density in [11]. The 

limits of the change in the coordination index here can be 

given from a value being equal to one (contacting particles) 

to some arbitrary value 𝑓𝑐  and for a volume of 6-D space 

from the initial 𝑊0 which is achieved with contacting 

particles to a volume 𝑊 where the coordination index is 𝑓𝑐 . 

The remaining parameters in the equation we consider to be 

independent of the volume of 6-D space. 

To write the differential equation we assume that the 

infinitesimal changes in the absolute values of the 

coordination index ∆𝑓𝑐  and the relative volume increments 

Δ𝑊 of the six-dimensional space are directly proportional. 

We also assume that small changes in the absolute values of 

the coordination index ∆𝑓𝑐  are proportional to the 

coordination index 𝑓𝑐  itself and to the relative void area 𝑆𝑣 . 

This statement can be written as a differential equation: 

 

𝑑𝑓𝑐 = −𝐴
𝑓𝑐𝑆𝑣𝜔(𝑛)

𝑆0𝑊0
𝑑𝑊 . 

 

Where A is a coefficient of proportionality; 𝜔(𝑛) is a 

function that takes into account the effect of dimension 𝑛 of 

the considered space on coordination index 𝑓𝑐 . We integrate 

this equation within the following frames: for the volume 

from the minimum value of 𝑊0 to some current value of 𝑊 

and for the coordination index from the maximum value 

𝑓𝑐  𝑚𝑎𝑥 = 1 to the current value 𝑓𝑐 . In this case the solution 

of the differential equation (4) can be represented as 

 𝑓𝑐 = exp[−𝐴
𝑆𝑣ω(𝑛)

𝑆0𝑊0

 𝑊 − 𝑊0 ], (5) 
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According to [1] the size of the area W occupied by 

particles in six-dimensional space can be expressed in terms 

of the square of the volume V of the three-dimensional 

space 𝑊 = 𝑉2 that allows writing 𝑊 =
𝜋2

4
𝑟12

6 . Entering the 

expression for 𝑊0 in a similar way through the radii of the 

central 𝑟1 and coordinated 𝑟2 particles, equation (5) can be 

converted to the following form 

 𝑓𝑐 = exp[−𝐴
𝑆𝑣ω(𝑛)

𝑆0

 (𝑟12  𝑟1 + 𝑟2 ) 6
− 1 ] (6) 

2.3 The area of the voids and the dimension of the space  

We calculate the void area 𝑆𝑣  on the basis of the 

expression for the area of the quadrangle 𝑂1𝑂4𝑂2𝑂3  (Fig. 

1b) excluding the area of the sectors included into the 

considered space 

 𝑆𝑣 =
𝑘

2
 𝑟12𝑟34 −

𝜋

180°
 ∠𝑂𝑖𝑟𝑖

2

4

𝑖=1

  (7) 

where ∠𝑂𝑖  is the internal angles of the polygon bounding 

the void region of the cluster. The constant k in the formula 

(7) determines how much of the area of the cluster voids 

refers only to the central and coordinated particles. 

 𝑘 =  𝑟𝑖
2

2

𝑖=1

 𝑟𝑖
2

4

𝑖=1

  (8) 

To obtain more accurate values equation (6) for the 

coordination index must be supplemented with a semi-

empirical expression that takes into account the dependence 

of the coordination index on the dimension of the space 

obtained with the help of regression analysis methods 

 ω 𝑛 = α − β(𝑛𝑚𝑎𝑥 − 2𝑛) (9) 

The approaches used in considering 3-D packings 

also allow us to consider the dependence on the dimension 

of space that gives the following values of coefficients for a 

linear equation on the basis of known values of 

coordination numbers:α=1.01andβ = 0.025. 

 

III. RESULTS AND DISCUSSION 

The obtained theoretical results were then compared 

with known calculation data for regular spherical packings. 

We would like to note that the coordination numbers for 

regular 2-D packing were determined by displacing the 

layers taking into account the division of their height into 

several parts. Here we also took into account the fact that 

having determined the packing densities, it is possible then 

to calculate their coordination numbers by the formula (1). 

 

To estimate the coordination number we define a 

number of additional calculation data for the two-

dimensional case on the density of regular packing and the 

distance between the central and coordinated particles (Fig. 

1a).In addition to the known data on the square packing: η 

= 0.7854; Z = 4; 𝑅 = 2 2𝑟1 (R is the radius of the second 

coordination sphere); ℎ = 2𝑟1 as well as hexagonal 

packing: η = 0.9069; Z = 6; 𝑅 = 2 3𝑟1; ℎ =  3𝑟1 it is 

necessary to have data for three more additional regular 

packings. Therefore similar data were calculated for various 

values of coordination numbers: Z = 4.5; 5.0; 5.5 using the 

formula (2). The coefficient of proportionality A was 

accepted equal 0.7575. Also, in case of consideration of 

mono-systems of particles to which regular packings belong 

small changes of the void area when calculating was not 

considered. The results of the calculations are presented in 

Table 1. 

 

Table 1: – The results of the calculation of the 

coordination number (CN) of regular spherical packings 

 

Packing 

density 

Newton's 

number 

Second coordination area 
Theoretic

al CN 

Calcul

ated 

CN 

Ratio 

error, %  Number of 

particles 

Sphere 

radius, R 

Space dimensionn=2  

0.785 4 4 2.828 4.0 4.025 0.62 

0.818 4 2 2.404 4.5 4.461 0.88 

0.848 4 2 2.231 5.0 5.020 0.41 

0.878 4 2 2.103 5.5 5.549 0.89 

0.907 6 6 3.464 6.0 6.0 0.0 

Space dimensionn=3 

0.524 6 12 2.828 6.0 6.057 0.94 

0.605 8 6 2.828 8.0 8.028 0.35 

0.680 8 6 2.309 10.125 10.103 0.22 

0.698 10 4 2.449 10.667 10.65 0.16 

0.741 12 12 3.464 12.0 12.0 0.0 

 

As we can see in Table 1, the ratio error in the 

calculation of the coordination number is the order value of 

tenths of a percent. Thus, the considered model of 

coordination number reproduces well the data on the 

determination of the coordination number. The coordination 

number equation for multi-component spherical packing 

can be used for describing the state of the particles and the 

numerical estimate of the coordination number now reduces 

only to finding the inter-particle distances. 

 

IV. CONCLUSION 

Our research allowed us to carry out a theoretical study of 

the coordination number of the spherical packing. In the 

process of research we found the model approximations in 

2-D and 3-D spaces for the coordination number of 

spherical packing. Our theoretical results are in excellent 

agreement with the calculation data for regular structures 

and they can also be used in considering multi-component 

random spherical packings. 

The introduced concept of the coordination index makes it 

possible to calculate analytically the coordination number 

based on the consideration of the pair-wise coordination of 

particles. In our research we showed that the coordination 

index is a function that depends uniquely on the area of the 

cluster voids, the dimension of the considered space and the 

quantity of the inter-particle distance. The reliability of this 
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equation is confirmed by the results of computer simulation 

and known experimental data. 

In conclusion we should emphasize that a complete 

understanding of the coordination number requires further 

theoretical studies. The concept of the coordination number 

in its basic sense also constitutes the basis for estimating 

the local densities of any systems of particles. Using this 

concept, everyone can not only determine the structural 

features of close-packed systems but also linear densities, 

for example, the number of branches on a tree trunk and 

also use the concept of coordination number to estimate 

local densities of celestial bodies such as planets, 

constellations, etc. 
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академиком Б.В. Дерягиным. 
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 исследований ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет»  

 

Члены комитета 

 Мирошниченко Евгений Александрович, д.х.н., гл. науч. сотр. ФГБУН  

«Институт химической физики им. Н.Н. Семенова, РАН», г. Москва;  

 Никольский Виктор Михайлович, д.х.н., проф. кафедры неорганической и 

 аналитической химии ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет»;  

 Пимерзин Андрей Алексеевич, д.х.н., проф., зав. кафедрой химической  

технологии переработки нефти и газа Самарского государственного технического 

университета;  

 Созаев Виктор Адыгеевич, д.ф.-м.н., проф., профессор кафедры 

 физико-математических дисциплин ФГБОУ ВО «Северо-Кавказский 

 горно-металлургический университет (Государственный технологический  

университет)»;  

 Самсонов Владимир Михайлович, д.ф.-м.н., проф. кафедры общей физики 

ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет»;  

 Сульман Эсфирь Михайловна, д.х.н., проф., зав. кафедрой биотехнологии и  

химии ФГБОУ ВО «Тверской государственный технический университет»;  

 Туровцев Владимир Владимирович, д.ф.-м.н., зав. кафедрой физики ФГБОУ 

ВО «Тверской государственный медицинский университет»;  

 Шишкова Татьяна Евгеньевна, начальник отдела проектов ФГБОУ ВО  

«Тверской государственный университет»;  

 Кравченко Павел Николаевич, к.г.н., ученый секретарь ФГБОУ ВО «Тверской 

государственный университет».  
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ПРОГРАММНЫЙ КОМИТЕТ КОНФЕРЕЦИИ 

Председатель: Каплунов Иван Александрович, д.т.н., проф., проректор по научной и 

инновационной деятельности ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет».  

Зам.председатель: Орлов Юрий Димитриевич, д.х.н., проф., зав. кафедрой общей 

 физики ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет»  

 Бойнович Людмила Борисовна, д.ф.-м.н., академик РАН, ФГБУН Институт  

физической химии и электрохимии им. А.Н.Фрумкина;  

 Карамурзов Барасби Сулейманович, д.т.н., проф., академик РАО, президент 

ФГБОУ ВО Кабардино-Балкарский государственный университет имени 

 Х.М. Бербекова;  

 Русанов Анатолий Иванович, д.х.н., академик РАН, заведующий кафедрой  

коллоидной химии ФГБОУ ВО «Санкт-Петербургский государственный  

университет»;  

 Edward Bormashenko, doctor of science, professor of the Ariel University, Israel;  

 George Kaptay, doctor of science, vice-director of the University of Miskolc, Hungary;  

 Веревкин Сергей Петрович, д.х.н., проф. Ростокского университета (Universitat 

Rostock, Deutschland);  

 Высоцкий Юрий Борисович, д.х.н., проф., зав. кафедрой физической и  

органической химии ГОУ ВПО «Донецкий национальный технический  

университет»;  

 Гененко Юрий Анатольевич, д.ф.-м.н., проф. Технического университета в 

Дармштадте (Technische Universitat Darmstadt, Deutschland);  

 Зайцев Сергей Юрьевич, д.х.н., д.б.н., проф., зав. кафедрой органической и  

биологической химии ФГ БОУ ВО «Московская государственная академия  

ветеринарной медицины и биотехнологии им. К.И. Скрябина»;  

 Михальчук Владимир Михайлович, д.х.н., проф., зав. кафедрой физической 

 химии ГОУ ВПО «Донецкий национальный технический университет»;  

 Опейда Иосиф Алексеевич, д.х.н., проф., зам. директора по научной работе  

Института физико-органической химии и углехимии НАН Украины.  

 Самсонов Владимир Михайлович, д.ф.-м.н., проф. кафедры общей физики ФГ 

БОУ ВО «Тверской государственный университет»;  

 Старов Виктор Михайлович, д.ф.-м.н , проф., professor of the department of  

chemical engineering Loughborough University, Great Britain;  

 

Адрес сайта конференции: https://www.tversu.ru/conferences/20.05.2019.html  

 

Регламент работы конференции: 

Пленарные доклады – 30 минут + 10 минут обсуждение. 

Секционные доклады – 15 минут + 5 минут обсуждение. 

 

Место проведения конференции: 

Актовый зал 1 учебного корпуса ТвГУ, ул. Желябова 31/16, 3 этаж 

52 аудитория 2 учебного корпуса ТвГУ, ул. Желябова 33, 3 этаж 

 

Регистрация будет проходить 20 мая (понедельник) с 10.00 в Актовом зале 1 учеб-

ного корпуса ТвГУ, ул. Желябова 31/16, 3 этаж. 
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Порядок работы конференции: 

20 МАЯ, ПОНЕДЕЛЬНИК, НАЧАЛО В 13.30, (актовый зал) 

 

Вступительное слово от администрации ТвГУ и оргкомитета конференции 
 

13.50-14.30. (пленарный доклад) 

КОНЦЕПЦИЯ КАПИЛЛЯРНЫХ ЭФФЕКТОВ II РОДА: К 100-ЛЕТИЮ СО ДНЯ РОЖДЕНИЯ 

Л.М. ЩЕРБАКОВА 

Самсонов В.М. 

Тверской государственный университет, Тверь 

 

14.30. -15.10. (пленарный доклад) 

КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЙ ПОДХОД К ОПИСАНИЮ КЛАСТЕРИЗАЦИИ  

НЕИОНОГЕННЫХ ПАВ НА ВОДНОЙ ПОВЕРХНОСТИ 

Высоцкий Ю.Б. 
1
, Карташинская Е.С. 

2,3 
 

1
Донецкий национальный технический университет, Донецк;  

2
Институт физико-органической химии и углехимии им. Л.М. Литвиненко, Донецк; 

3
Новгородский государственный университет им. Ярослава Мудрого, Великий Новгород 

 

15.10-15.50. (пленарный доклад) 

СИНГУЛЯРНЫЕ ВОЗМУЩЕНИЯ В ТЕОРИИ МНОГОЧАСТИЧНЫХ СИСТЕМ 

Захаров А.Ю. 

Новгородский государственный университет имени Ярослава Мудрого, Великий Новгород 

15.50 – 16.10 Кофе-брейк  
 

16.10 – 16.50. (пленарный доклад) 

СТАТИСТИЧЕСКИЙ ВАРИАНТ НЕРАВНОВЕСНОЙ ЭВОЛЮЦИОННОЙ  

ТЕРМОДИНАМИКИ  

Метлов Л.С. 
1,2

, Захаров А.Ю. 
3
, Заворотнев Ю.Д. 

1
  

1
ГУ «Донецкий физико-технический институт им. А.А. Галкина»,  

2
Донецкий национальный университет  

3
Новгородский государственный университет им. Ярослава Мудрого 

 

16.50-17.30  (пленарный доклад) 
СОРБЦИЯ БАКТЕРИАЛЬНЫХ ЛИПОПОЛИСАХАРИДОВ (ЭНДОТОКСИНОВ) И ИММУ-

НОГЛОБУЛИНА ЧЕЛОВЕКА НА КОВАЛЕНТНО ИММОБИЛИЗОВАННОМ ЛИЗОЦИМЕ  

Левашов П.А.
1,2

, Матолыгина Д.A.
1,2

, Дмитриева О.А.
3
, Овчинникова Е.Д.

3
, Адамова И.Ю.

3,4
, 

Карелина Н.В.
2
, Нелюб В.А.

2
, Нуждина А.В.

2
, Покровский Н.С.

2,5
, Еремеев Н.Л.

1
  

1
Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова, Химический факультет, 

Москва, Россия  
2
Московский государственный технический университет имени Н.Э.Баумана, Межотраслевой 

инжиниринговый центр композиционных материалов, Москва, Россия  
3
Национальный медицинский исследовательский центр кардиологии  

Минздрава России, Институт экспериментальной кардиологии, Москва, Россия  
4
Научно производственная фирма ПОКАРД, Москва, Россия  

5
Московский государственный университет им. М.В.Ломоносова, факультет фундаментальной 

медицины, Москва, Россия 

 

17.30-18.10  (пленарный доклад) 
СОГЛАСОВАННОЕ ОПИСАНИЕ ВЛИЯНИЯ НАНОРАЗМЕРНЫХ ЭФФЕКТОВ НА  

ПОВЕРХНОСТНЫЕ И ОБЪЕМНЫЕ СВОЙСТВА В БИНАРНОЙ НАНОСИСТЕМЕ  

Шебзухова М.А., Шебзухов А.А.  

Федеральное государственное бюджетное образовательное учреждение высшего образования 

«Кабардино-Балкарский государственный университет им.Х.М.Бербекова», Нальчик 
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21 МАЯ, ВТОРНИК, НАЧАЛО В 10.00 (актовый зал) 
10.00-10.40 (пленарный доклад) 

AB INITIO И DFT ОПРЕДЕЛЕНИЕ ТЕРМОХИМИЧЕСКИХ ХАРАКТЕРИСТИК  

ХИМИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ: ПРОБЛЕМЫ И РЕШЕНИЯ  

Хурсан С.Л. 

Уфимский институт химии УФИЦ РАН, Уфа 

 

10.40-11.20 (пленарный доклад) 

Л.М. ЩЕРБАКОВ И СОВРЕМЕННЫЕ ТЕНДЕНЦИИ ПРЕПОДАВАНИЯ ТЕРМОДИНАМИКИ 

И СТАТИСТИЧЕСКОЙ ФИЗИКИ В КЛАССИЧЕСКИХ УНИВЕРСИТЕТАХ 

Самсонов В.М. 

Тверской государственный университет, Тверь 

11.20- 11.40 Кофе-брейк  

Секция «Термодинамика и физико-химическое материаловедение» (актовый зал) 

11.40-12.00.  

ТЕПЛОЕМКОСТЬ НЕКОТОРЫХ ОРТОТАНТАЛАТОВ РЗЭ В ОБЛАСТИ ТЕМПЕРАТУР 

10–350K  

Гагарин П.Г., Тюрин А.В., Гуськов В.Н., Сазонов Е.Г., Гавричев К.С.  

Институт общей и неорганической химии РАН им. Н.С. Курнакова, Москва 

 

12.00-12.20. 

ТЕРМОДИНАМИКА ПРОЦЕССОВ КИСЛОТНО-ОСНОВНОГО ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ И 

КОМПЛЕКСООБРАЗОВАНИЯ В РАСТВОРАХ НЕКОТОРЫХ АМИНОКАРБОНОВЫХ 

СОЕДИНЕНИЙ  

Гридчин С.Н.  

Ивановский государственный химико-технологический университет, Иваново 

 

12.20-12.40.  

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА СПЛАВА МОЛИБДЕНА И ВОЛЬФРАМА  

Ахмедов Э.Н.  

Институт проблем геотермии Дагестанского научного центра  

Российской академии наук, Махачкала 

 

12.40 – 13.00.  

ГОМОДЕСМИЧЕСКИЙ МЕТОД ИССЛЕДОВАНИЯ ЭНЕРГЕТИКИ ЦИКЛИЧЕСКИХ  

ОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ  

Ахметшина Е.С., Хурсан С.Л.  

Уфимский институт химии УФИЦ РАН, Уфа 

 

13.00 – 13.20.  

КОМПЛЕКСНЫЕ СОЕДИНЕНИЯ ПЕРЕХОДНЫХ МЕТАЛЛОВ С 

α-ГИДРОКСИАРОМАТИЧЕСКИМИ КИСЛОТАМИ  

Русул Алабада
1,2

, Авраменко О.В.
2
, Сергиенко В.С.

3
, Яхья Абсалан

2
, Ковальчукова О.В.

2
  

1
 Университет Аль Мутанна, Аль Самава, Ирак  

2
 Российский университет дружбы народов, Москва, Россия  

3
 Институт общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова, Россия 

 

13.20 – 13.40.  

КОМПЛЕКСНЫЕ СОЕДИНЕНИЯ ПЕРЕХОДНЫХ МЕТАЛЛОВ С 

α-КАРБОНИЛСОДЕРЖАЩИМИ АРИЛГИДРАЗОНАМИ  

Ву Тхи Нгок Ань
1,2

, Утенышев А.Н.
3
, Ковальчукова О.В.

2
  

1
 Буонматхоутский Университет, Даклак, Вьетнам  

2
 Российский университет дружбы народов, Москва, Россия  

3
 Институт проблем химической физики РАН, Черноголовка, Россия 
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Секция «Химическая кинетика и процессы переноса» (ауд.52) 

 

11.40-12.00  

H-КОМПЛЕКСЫ КВЕРЦЕТИНА И ГЛЮКОЗЫ: СИНЕРГИЧЕСКИЕ АНТИРАДИКАЛЬНЫЕ 

СВОЙСТВА И ТЕРМОДИНАМИКА ОБРАЗОВАНИЯ  

Белая Н.И., Белый А.В., Удалов Я.С., Дорошкевич В.С.  

Донецкий национальный университет, Донецк 

 

12.00-12.20.  

ДИМЕРНЫЕ ПРОДУКТЫ РАДИКАЛЬНОГО ОКИСЛЕНИЯ ГИДРОКСИБЕНЗОЙНЫХ  

КИСЛОТ  

Белая Н.И., Белый А.В., Якунина Д.А., Тихонова Г.А.  

Донецкий национальный университет, Донецк 

 

12.20-12.40 

ПОЛЯРНЫЕ СВОЙСТВА ТОНКИХ СЛОЕВ НИТРИДА АЛЮМИНИЯ  

Сергеева О.Н.
1,5

, Солнышкин А.В.
1
, Кукушкин С.А.

2
, Шарофидинов Ш.Ш.

3
, Пронин И.П.

3
,  

Киселев Д.А.
4
, Некрасова Г.М.

5
  

1
Тверской государственный университет, Тверь  

2
Институт машиноведения РАН, Санкт-Петербург  

3
ФТИ им. А.Ф. Иоффе, Санкт-Петербург  

4
НИТУ МИСиС, Москва  

5
 Тверская государственная сельскохозяйственная академия, Тверь 

 

12.40-13.00.  

КИНЕТИКА И МЕХАНИЗМ ОКСИДАЗНОГО ПРЕВРАЩЕНИЯ ОРТО-ФЕНИЛЕНДИАМИНА  

Кравченко Е.М., Калач И.Е., Прокопова А.В., Одарюк И.Д.  

Донецкий национальный университет, Донецк 

 

13.00-13.20. 

НЕЛИНЕЙНАЯ ТЕРМОДИНАМИКА ПРОЦЕССОВ ГОМОГЕННОГО ОКИСЛЕНИЯ 

 ЦИСТЕИНА В КОЛЕБАТЕЛЬНОМ РЕЖИМЕ  

Магомедбеков У.Г., Етмишева С.С., Гасангаджиева У.Г., Гасанова Х.М.  

Дагестанский государственный университет, Махачкала 

 

13.20-13.40.  

РАСЧЕТ ПАРАМЕТРОВ ТЕПЛОВОГО ВЗРЫВА ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ МАТЕРИАЛОВ ПО 

ДАННЫМ ТЕРМИЧЕСКОГО АНАЛИЗА  

Милёхин Ю.М., Коптелов А.А., Коптелов И.А., Рогозина А.А.  

Федеральный центр двойных технологий «Союз», Дзержинский 

 

13.40-14.00 

МИКРОСТРУКТУРА И ПЬЗООТКЛИК ОСТРОВКОВ ФАЗЫ ПЕРОВСКИТА В  

ДВУХФАЗНЫХ ПЛЕНКАХ ЦИРКОНАТА-ТИТАНАТА СВИНЦА  

Осипов В.В.
1,2

, Каптелов Е.Ю.
1
, Пронин И.П.

1
, Сенкевич С.В.

1
, Киселев Д.А.

3
  

1
Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе, Санкт-Петербург  

2
Российский государственный педагогический университет им. А.И. Герцена, Санкт-Петербург  

3
Национальный исследовательский технологический университет «МИСиС», Москва 

14.00 – 15.00. ОБЕД 

15.30. Культурная программа. 
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22 МАЯ, СРЕДА, НАЧАЛО В 10.00 (актовый зал) 

10.00-10.40. (пленарный доклад) 

ГИБРИДНЫЙ ПОДХОД К РАСЧЕТУ ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ, СТРУКТУРНЫХ И  

МАГНИТНЫХ СВОЙСТВ ИНТЕРМЕТАЛЛИДНЫХ ФАЗ В СИСТЕМАХ Fe-(Cr, V, Mo)  

Удовский А.Л.  

Институт металлургии и материаловедения им. А.А. Байкова РАН, Москва  

 

10.40-11.20. (пленарный доклад) 

ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ ПРОИЗВОДНЫХ НАФТАЛИНА И ЕГО  

РАДИКАЛОВ 

Мирошниченко Е.А.
1
, Чернова Е.М.

2
, Туровцев В.В.

2,3
, Конькова Т.С.

1
, Орлов Ю.Д.

2
, Матюшин 

Ю.Н.
1
 

1
Институт химической физики им. Н.Н. Семенова РАН, Москва, Россия 

2
Тверской государственный университет, г. Тверь 

3
Тверская государственная медицинская академия, г. Тверь 

__________________________________________________________________________________ 

11.20-11.40 Кофе-брейк. 
 

Секция «Первопринципное, атомистическое и термодинамическое моделирование» 

(актовый зал) 

11.40-12.00 

Л.М. ЩЕРБАКОВ И ИССЛЕДОВАНИЯ ПО ХИМИЧЕСКОЙ ТЕРМОДИНАМИКЕ В  

ТВЕРСКОМ ГОСУДАРСТВЕННОМ УНИВЕРСИТЕТЕ 

Орлов Ю.Д. 

Тверской государственный университет, Тверь 

 

12.00-12.20.  

СРАВНИТЕЛЬНЫЙ АНАЛИЗ ЭЛЕКТРОННОЙ ПЛОТНОСТИ ДИСУЛЬФИДОВ И  

ТИОЭФИРОВ 

Дулимова В.B.
1
, Русакова Н.П.

1
, Орлов Ю.Д.

1
, Туровцев В.В.

2
 

1
Тверской государственный университет, Тверь 

2
Тверской государственный медицинский университет, Тверь 

 

12.20-12.40.  

SUPERPOSITION-ADDITIVE APPROACH FOR ASSESSMENT OF THE THERMODYNAMIC 

PARAMETERS OF FORMATION AND ASSOCIATION OF Α-HYDROXYCARBOXYLIC ACIDS 

Kartashynska E.S. 
1,2

, Vysotsky Yu.B.
3
  

1
L.M. Litvinenko Institute of Physical Organic and Coal Chemistry, Donetsk; 

2
Yaroslav-the-Wise Novgorod State University, Veliky Novgorod;  

3
Donetsk National Technical University, Donetsk 

 

12.40-13.00.  

МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭНЕРГЕТИЧЕСКОГО СПЕКТРА СИСТЕМ С МНОГОЯМНЫМ  

ПОТЕНЦИАЛОМ  

Беляева И.Н. 
1
, Чеканов Н.А.

1
, Чеканова Н.Н. 

2
, Кириченко И.К. 

3
  

1
Белгородский государственный национальный исследовательский университет, Белгород  

2
 Харьковский институт банковского дела Университета банковского дела НБУ, Харьков  

3
 Национальный университет гражданской защиты Украины, Харьков 

 

13.00-13.20.  

ФУНКЦИИ РАСПРЕДЕЛЕНИЯ СПЛОШНОЙ СРЕДЫ БЕЗ ВЕРОЯТНОСТНЫХ ГИПОТЕЗ  

Зубков В.В.
1,2

, Зубкова А.В.
3
  

1
 ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет»  

2
 ФГБОУ ВО «Новгородский государственный университет имени Ярослава Мудрого»  

3
 ФГБОУ ВО «Тверской государственный технический университет» 
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13.20-13.40.  

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СИСТЕМЫ Fe-Zr: КВАНТОВО-

МЕХАНИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ И КАЛОРИМЕТРИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ  

Саенко И.С. 
1,2

, Мухамедов Б.О. 
1
, Удовский А.Л. 

2
, Фабричная О.Б. 

1
, Абрикосов И.А. 

3
  

1
 Технический университет Фрайбергская горная академия, Фрaйбeрг, Германия  

2
 ИМЕТ им. А.А.Байкова РАН, Москва, Россия  

3
 Линчёпингский университет, Линчёпинг, Швеция  

 

13.40 – 14.20. ОБЕД 
 

Секция «Термодинамика границ раздела, гетеро- и наносистем» 

 

14.20-14.40.  

ИЗУЧЕНИЕ БИОЛОГИЧЕСКОЙ АКТИВНОСТИ БЕЛКОВОГО КОМПЛЕКСА ФАСОЛИ НА 

АМИЛАЗАХ ЭУКАРИОТИЧЕСКИХ ОРГАНИЗМОВ  

Сильченко В.А., Прутенская Е.А. 

Тверской государственный технический университет, Тверь  

 

14.40-15.00.  

ФАЗОВЫЕ РАВНОВЕСИЯ ЖИДКОСТЬ-ЖИДКОСТЬ В МНОГОКОМПОНЕНТНОЙ  

СИСТЕМЕ УКСУСНАЯ КИСЛОТА – Н-БУТАНОЛ – Н-БУТИЛАЦЕТАТ – ВОДА ПРИ 45°С  

Смирнов А.А., Садаева А.А., Тойкка М.А.  

Санкт-Петербургский государственный университет, Санкт-Петербург 

 

15.00-15.20.  

НЕОБРАТИМОСТЬ ДИНАМИКИ СПЛОШНОЙ СРЕДЫ БЕЗ ВЕРОЯТНОСТНЫХ ГИПОТЕЗ  

Зубков В.В.
1,2

  
1
 ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет»  

2
 ФГБОУ ВО «Новгородский государственный университет имени Ярослава Мудрого» 

 

15.20-15.40.  

УПРОЩЁННЫЕ КВАЗИГИДРОДИНАМИЧЕСКИЕ МОДЕЛИ МЕДЛЕННЫХ ТЕЧЕНИЙ 

СЛАБОСЖИМАЕМОЙ ВЯЗКОЙ ЖИДКОСТИ  

Шеретов Ю.В.  

Тверской государственный университет, Тверь 

 

15.40-16.00 

МОДЕЛИРОВАНИЕ ФОРМИРОВАНИЯ КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ ФАЗ В  

БИМЕТАЛЛИЧЕСКИХ КЛАСТЕРАХ НА ОСНОВЕ ТИТАНА 

Мясниченко В.С., Сдобняков Н.Ю., Ершов П.М., Акимова Ю.Н., Давыденкова Е.М. 

Тверской государственный университет, Тверь 

 

Секция «Химическая кинетика и процессы переноса» (ауд.52) 

11.40-12.00.  

ОСОБЕННОСТИ ОКИСЛЕНИЯ МЕТИЛЛИНОЛЕАТА В МИЦЕЛЛАХ ДОДЕЦИЛСУЛЬФАТА 

НАТРИЯ 

Молодочкина С.В.
1
, Лошадкин Д.В.

2
 

1
Ярославский государственный университет им. П.Г. Демидова 

2
Ярославский государственный технический университет 

 

12.00-12.20.  

ПРОБЛЕМЫ DFT РАСЧЕТА МОДУЛЯ УПРУГОСТИ ДЛЯ С14 ЛАВЕС ФАЗЫ Fe2Mo  

Удовский А.Л., Васильев Д.А. 

Институт металлургии и материаловедения им.А.А.Байкова РАН, Москва 
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12.20-12.40.  

КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ ПОЛНОЙ ЭНЕРГИИ И ОБЪЕМНЫХ 

 ЗАВИСИМОСТЕЙ РАCПРЕДЕЛЕНИЙ МАГНИТНЫХ МОМЕНТОВ АТОМОВ ПО  

ПОДРЕШЕТКАМ SIGMA-ФАЗЫ Fe0,60V0,4 ДЛЯ ОСНОВНОГО СОСТОЯНИЯ  

Удовский А.Л., Купавцев М.В.  

ФГБУН, Институт металлургии и материаловедения им. А.А.Байкова РАН 
 

12.40 – 13.00.  

ТЕРМОДИНАМИКА КОМПЛЕКСООБРАЗОВНИЯ МЕДИ (II) С ИЗОНИКОТИНАМИДОМ И 

КИСЛОТНО-ОСНОВНЫХ РАВНОВЕСИЙ ЛИГАНДА В ВОДНО-ЭТАНОЛЬНЫХ РАСТВОРАХ 

Чеснокова Н.А., Гущина А.С., Куранова Н.Н.  

Ивановский государственный химико – технологический университет, Иваново 
 

13.00 – 13.20. 

ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ ИЗУЧЕНИЕ АКВАТЕРМОЛИЗА ДИМЕТИЛСУЛЬФИДА В ПРИСУТСТВИИ 

ОРТОФОСФОРНОЙ КИСЛОТЫ  

Шамов А.Г., Гарифзянова Г.Г., Аристов И.В.  

Казанский национальный исследовательский технологический университет, Казань 
 

13.20 – 13.40 

МОДЕЛИРОВАНИЕ СОСТОЯНИЯ ИНДИЯ (III) В НИТРАТНЫХ И  

ПЕРХЛОРАТНО-НИТРАТНЫХ ВОДНЫХ РАСТВОРАХ  

Ухов С.А.  

Калужский филиал МГТУ им. Н.Э. Баумана, Калуга 
 

13.40 – 14.20. ОБЕД 
 

Секция «Термодинамика и физико-химическое материаловедение» (ауд.52) 

14.20 – 14.40 

ЗОННАЯ СТРУКТУРА Bi2Te3 ПО ДАННЫМ ОПТИЧЕСКИХ ИССЛЕДОВАНИЙ И ЯВЛЕНИЙ 

ПЕРЕНОСА  

Немов С.А.1,2,3, Улашкевич Ю.В.4, Михайлов В.Ю.2, Демченко А.Е.1  
1 Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, Санкт-Петербург  
2 Санкт-Петербургский государственный электротехнический университет «ЛЭТИ», Санкт-

Петербург  
3 Забайкальский государственный университет, Чита  
4 Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе Российской академии наук, Санкт-Петербург 
 

14.40 – 15.00 

МАСС-СПЕКТРАЛЬНОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ ЛЕТУЧИХ КАРБОКСИЛАТНЫХ КОМПЛЕКСОВ 

КАДМИЯ  

Каюмова Д.Б., Малкерова И.П., Шмелев М.А., Сидоров А.А., Алиханян А.С.  

Институт общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова РАН, Москва 
 

15.00 – 15.20 

ВЛИЯНИЕ НЕСТЕХИОМЕТРИИ НА СТРУКТУРНЫЕ И МАГНИТНЫЕ ФАЗОВЫЕ ПЕРЕХОДЫ 

В СПЛАВАХ ГЕЙСЛЕРА  

Метлов Л.С. 1,2  
1ГУ «Донецкий физико-технический институт им. А.А. Галкина»,  
2Донецкий национальный университет 
 

15.20 – 15.40 

СИНТЕЗ И СРАВНИТЕЛЬНЫЕ РЕНТГЕНОСТРУКТУРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ ОБРАЗЦОВ ZrO2-

18 МОЛ.%Y2O3 И ZrO2-9 МОЛ.%Y2O3 - 4.5 МОЛ.%MgO. 

Мороз Э.М.1, Зюзин Д.А.1, Саенко И.С..2,3,Фабричная О.Б. 3, Удовский А.Л..2 
1Институт катализа имени Г. К. Борескова СО РАН, Новосибирск, Россия 
2Институт металлургии и материаловедения имени А. А. Байкова РАН, Москва, Россия 
3Технический университет Фрайбергская горная академия, Фрaйбeрг, Германия  

 

 



~ 11 ~ 
 

15.40 – 16.00 

ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА РАСТВОРИТЕЛЕЙ ДЛЯ ОЧИСТКИ МЕТАЛЛООПТИКИ 

Филин С.А.1, Рогалин В.Е.2, Каплунов И.А.2 

1 - Российский экономический университет им. Г.В. Плеханова 
2 - Тверской государственный университет 

 

18. 00 ТОВАРИЩЕСКИЙ УЖИН 

 

23 МАЯ, ЧЕТВЕРГ, НАЧАЛО В 9.30 

Секция «Термодинамика и физико-химическое материаловедение» (актовый зал) 

9.30 – 9.50.  

ОСОБЕННОСТИ ПОВЕДЕНИЯ СТРУКТУРНОГО ПАРАМЕТРА ПОРЯДКА ПРИ  

ПЛАСТИЧЕСКОЙ ДЕФОРМАЦИИ КРУЧЕНИЯ  

Заворотнев Ю.Д.
1
, Метлов Л.С.

1,2
, Захаров А.Ю.

3
, Томашевская Е.Ю.

4
  

1
Донецкий физико-технический институт им. А.А Галкина, Донецк, Украина  

2
Донецкий национальный университет, Донецк, Украина  

3
Новгородский государственный университет имени Ярослава Мудрого, Великий Новгород, РФ  

4
Донецкий педагогический институт, Донецк, Украина 

 

9.50 – 10.10.  

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ РАСЧЁТЫ ОЦЕНКИ РАВНОВЕСНОЙ АКТИВНОСТИ  

КИСЛОРОДА СО ШЛАКОВОЙ ФАЗОЙ С ПРИМЕНЕНИЕМ ПРОГРАММЫ «ГИББС»  

Сафонов В.М., Мялкин И.В., Авдонина Д.Н., Саленков Ф.А.  

Выксунский филиал НИТУ «МИСиС» 

 

10.10 – 10.30.  

ЗАКОНОМЕРНОСТИ КРИСТАЛЛИЗАЦИИ МОДЕЛЬНОГО РАСТВОРА РОТОВОЙ  

ЖИДКОСТИ В ПРИСУТСТВИИ ДОБАВОК  

Голованова О.А.  

Омский государственный университет им. Ф. М. Достоевского, Россия 

 

10.30 – 10.50.  

ТЕРМОДИНАМИКА ПАРООБРАЗОВАНИЯ И ФАЗОВЫЕ РАВНОВЕСИЯ В СИСТЕМЕ 

In2O3-SnO2 ПО ДАННЫМ ВЫСОКОТЕМПЕРАТУРНОЙ МАСС-СПЕКТРОМЕТРИИ  

Смирнов А.С., Грибченкова Н.А., Алиханян А.С.  

Институт общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова РАН, Москва 

 

10.50 – 11.10.  

ОСОБЕННОСТИ ВЫСОКОТЕМПЕРАТУРНЫХ ИССЛЕДОВАНИЙ И ТЕРМОДИНАМИКА 

ПАРООБРАЗОВАНИЯ In2O3  

Смирнов А.С., Грибченкова Н.А., Алиханян А.С.  

Институт общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова РАН, Москва  

 

11.10 – 11.30.  

ТЕМПЕРАТУРНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ ТЕПЛОЕМКОСТИ МОНОЭТАНОЛАМИНА  

Тюрин А.В., Солонина И.А., Родникова М.Н.  

Институт общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова РАН, Москва 
 

11.30-11.50. 

ИК-СПЕКТРОСКОПИЧЕСКОЕ ИЗУЧЕНИЕ ГЕКСАМЕТИЛЕНДИАМИНДИЯНТАРНОЙ 

КИСЛОТЫ С МЕТАЛЛАМИ II-А ПОДГРУППЫ  

Лукьянова Н.И., Никольский В.М.  

Тверской государственный университет 
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Секция «Термодинамика границ раздела, гетеро – и наносистем» (ауд.52) 

9.30 – 9.50.  

MESOSCOPIC SIMULATION THE MORPHOLOGY OF HYBRID  

POLYMER/NANOPARTICLES ACTIVE LAYER OF SOLAR CELL  

Komarov P.V. 
1, 2

, Baburkin P.O.
2
, Ivanov V.A.

3
, Chen S.-A.

4
, Khokhlov A.R. 

1, 3 
 

1
 Institute of Organoelement Compounds RAS, Moscow, Russia  

2
 Tver State University, Tver, Russia  

3 
Lomonosov Moscow State University, Moscow, Russia  

4
 National Tsing Hua University/Chemical Engineering, Hsin-Chu, Taiwan 

 

9.50 – 10.10.  

ИЗМЕНЕНИЕ РЕШЕТОЧНЫХ СВОЙСТВ ПРИ УМЕНЬШЕНИИ РАЗМЕРА  

НАНОКРИСТАЛЛА БИНАРНОГО СОСТАВА  

Магомедов М.Н.  

ФГБУН Институт проблем геотермии Дагестанского НЦ РАН, Махачкала 

 

10.10 – 10.30.  

ИССЛЕДОВАНИЕ ГИДРОФИЛЬНОСТИ ПОВЕРХНОСТИ МОДИФИЦИРОВАННЫХ ОРГА-

НИЧЕСКИХ ПИГМЕНТОВ МЕТОДОМ ОБРАЩЕННОЙ ГАЗОВОЙ ХРОМАТОГРАФИИ  

Конюхов В.Ю., Десяцкова А.М., Фомина Ю.С.  

Российский химико-технологический университет им. Д.И. Менделеева, Москва 

 

10.30 – 10.50.  

ИССЛЕДОВАНИЕ НА ОСНОВЕ ТЕОРИИ ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНОСТИ СТАБИЛИЗА-

ЦИИ КЛАСТЕРОВ Pd4 И Pd4H2 В АРОМАТИЧЕСКИХ ПОЛИМЕРНЫХ МАТРИЦАХ  

Быков А.В., Демиденко Г.Н.  

Тверской государственный технический университет, Тверь 

 

10.50 – 11.10. 

МОДЕЛЬ СОРБЦИИ НА ТОРФЕ ИОНОВ ЖЕЛЕЗА(III) И МЕДИ(II) ИЗ СТОЧНЫХ ВОД  

Дремичева Е.С.
1
 , Мялкин И.В.

2
, Лесаев Д.В.

2
  

1
Казанский государственный энергетический университет  

2
Выксунский филиал Национальный исследовательский технологический университет 

"МИСиС" 

 

11.10 – 11.30.  

ЭРГОДИЧЕСКОЕ ПРИБЛИЖЕНИЕ В ТЕОРИИ РАВНОВЕСНЫХ И НЕРАВНОВЕСНЫХ 

 СИСТЕМ  

Захаров А.Ю.  

Новгородский государственный университет имени Ярослава Мудрого, Великий Новгород 
 

11.30-11.50. 

ТЕМПЕРАТУРА КОНТАКТНОГО ПЛАВЛЕНИЯ РАЗРЫХЛЕННЫХ НАНОПЛЕНОК И 

НАНОСИСТЕМ ПРИ НАЛИЧИИ ВНЕШНЕГО ДАВЛЕНИЯ  

Ахкубеков А.А.
1
, Ахкубекова С.Н.

1
, Гудиева О.В.

2
, Касумов Ю.Н.

2
, Лайпанов М.З.

3
 , Созаев В.А.

2
  

1
Кабардино-Балкарский государственный университет им. Х.М. Бербекова, г. Нальчик  

2
 Северо-Кавказский горно-металлургический институт (государственный технологический 

университет), г. Владикавказ  
3
 Карачаево-Черкесский государственный университет им. У.Д.Алиева, г. Карачаевск 

 

11.50 – 12.50. ОБЕД 

с 13.00 Экскурсионная программа 
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24 МАЯ, ПЯТНИЦА, НАЧАЛО В 9.00 (актовый зал) 

 

9.00-9.40. (пленарный доклад – лекция для молодых ученых) 

КВАНТОВАЯ МЕХАНИКА В ХИМИИ 

Туровцев В.В. 

Тверской государственный медицинский университет, Тверь 

 

Секция «Термодинамика границ раздела, гетеро – и наносистем» (актовый зал) 

9.40 – 10.00.  

ЧИСЛЕННЫЙ ЭКСПЕРИМЕНТ КАК ЧАСТЬ ТЕСТИРОВАНИЯ МЕТОДА РЕШЕНИЯ 

 ТОРСИОННОГО УРАВНЕНИЯ ШРЁДИНГЕРА В БАЗИСЕ ФУНКЦИЙ МАТЬЕ  

Белов А.Н.
1
, Туровцев В.В.

1,2
, Орлов Ю.Д.

1
  

1
Тверской государственный университет, Тверь  

2
Тверской Государственный медицинский университет, Тверь 

 

10.00 – 10.20.  

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ И АТОМИСТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПЛАВЛЕНИЯ  

НАНОЧАСТИЦ КРЕМНИЯ  

Талызин И.В., Самсонов В.М., Самсонов М.В., Дронников В.В., Пушкарь М.Ю., Васильев С.А.  

Тверской государственный университет, Тверь 

 

10.20 – 10.40.  

РАСЧЕТ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ СМЕСИ ПРОСТОГО И АССОЦИИРОВАН-

НОГО ФЛЮИДОВ В РАМКАХ КЛАССИЧЕСКОГО МЕТОДА ФУНКЦИОНАЛА 

 ПЛОТНОСТИ  

Исоян А.Л., Зубков В.В.  

ФГБОУ ВО «Тверской государственный университет» 

 

10.40 – 11.00.  

ЗАКОНОМЕРНОСТИ ПРОТЕКАНИЯ ПРОЦЕССА САМООРГАНИЗАЦИИ В ВОДНЫХ 

 РАСТВОРАХ СЕРОСОДЕРЖАЩИХ АМИНОКИСЛОТ  

Бабуркин П.О., Малышев М.Д., Хижняк С.Д. , Пахомов П.М.  

Тверской государственный университет 

 

11.00-11.20  

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКАЯ ОБРАБОТКА ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ДАННЫХ ПО 

 РАВНОВЕСИЮ ЖИДКОСТЬ – ПАР В СИСТЕМАХ С ГАЗОВОЙ ФАЗОЙ ЧИСТОГО 

 КОМПОНЕНТА ПРИ ПОВЫШЕННЫХ ДАВЛЕНИЯХ  

Матвиенко В.Г.  

Донецкий национальный технический университет 

 

11.20-11.40. 

ИССЛЕДОВАНИЕ ФАЗОВОГО РАВНОВЕСИЯ В ЖИДКОФАЗНОЙ РАССЛАИВАЮЩЕЙСЯ 

СИСТЕМЕ ПРОИОНОВАЯ КИСЛОТА - ЭТИЛОВЫЙ СПИРТ - ЭТИЛПРОПИОНАТ - ВОДА 

ПРИ 20 И 30 °C  

Сенина А.А., Садаева А.А., Тойкка М.А.  

Санкт-Петербургский государственный университет, Санкт-Петербург 

 

11.40-12.00.  

ФАЗООБРАЗОВАНИЕ В СИСТЕМАХ Na3Ln(PO4)2-Na3Ln(VO4)2  

Рюмин М.А.  

Институт общей и неорганической химии им. Н.С. Курнакова РАН 

__________________________________________________________________________________ 

12.00-12.20 Кофе-брейк. 
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12.20-12.40.  

ОБ ЭНЕРГИИ СВЯЗИ В НИЗКОРАЗМЕРНЫХ СИСТЕМАХ  

Васильев С.А., Небывалова К.К.  

Тверской государственный университет, Тверь 

 

12.40-13.00.  

КИНЕТИКА ФОРМИРОВАНИЯ НАНОАГРЕГАТОВ В ВОДНЫХ СИСТЕМАХ 

ПВС-ГЛИЦИН-AgNO3  

Шухина К.А., Хижняк С.Д., Пахомов П.М.  

Тверской государственный университет, Тверь 

 

13.00-13.20.  

DESIGN OF THERMOSTABLE PHOTOVOLTAIC POLYMER NANOCOMPOSITES:  

CHALLENGES AND POSSIBLE SOLUTIONS  

Komarov P.V. 
1, 2

, Guseva D.V. 
1
, Rudyak V.Yu. 

3
, Ivanov V.A.

3
, Tung S.-H.

4
  

1
 Institute of Organoelement Compounds RAS, Moscow, Russia  

2
 Tver State University, Tver, Russia  

3
 Lomonosov Moscow State University, Moscow, Russia  

4
 National Taiwan University, Taipei, Taiwan 

 

13.20-13.40.  

РАЗЛИЧНЫЕ ПОДХОДЫ К НАХОЖДЕНИЮ ЭНЕРГИИ СВЯЗИ ДЛЯ СФЕРИЧЕСКИХ  

НАНОЧАСТИЦ  

Небывалова К.К., Васильев С.А.  

Тверской государственный университет, Тверь, Россия 

 

Секция «Первопринципное, атомистическое и термодинамическое моделирование» 

(ауд.52) 

9.40 – 10.00.  

ИНДУКТИВНЫЙ И СТЕРИЧЕСКИЙ ЭФФЕКТЫ В МОЛЕКУЛАХ ФТОРАЛКАНОВ 

Котомкин А.В.
1
, Русакова Н.П.

1
, Туровцев В.В. 

2
, Орлов Ю.Д.

1
  

1
 Тверской государственный университет, Тверь  

2
 Тверской государственный медицинский университет, Тверь 

 

10.00 – 10.20.  

ИССЛЕДОВАНИЕ ПРОЦЕССА СОЗРЕВАНИЯ ЦИСТЕИН-СЕРЕБРЯНОГО РАСТВОРА В 

РАМКАХ МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ  

Малышев М.Д.
1
, Бабуркин П.О.

1
, Пахомов П.М. 

1
, Комаров П.В.

1,2 
 

1
Тверской государственный университет  

2
 Институт элементоорганических соединений им. А. Н. Несмеянова РАН 

 

10.20 – 10.40.  

CТЕРИЧЕСКИЙ ЭФФЕКТ В РАДИКАЛАХ ЭФИРОВ СУЛЬФОКСИЛОВОЙ КИСЛОТЫ  

Русакова Н.П.
1
, Орлов Ю.Д.

1
, Туровцев В.В.

2
  

1
Тверской государственный университет, Тверь  

2
Тверской государственный медицинский университет, Тверь 

 

10.40 – 11.00.  

КИНЕТИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ ПОЛУЧЕНИЯ ЖИРНЫХ СПИРТОВ МЕТОДОМ  

ГИДРИРОВАНИЯ ЖИРНЫХ КИСЛОТ 

Монжаренко М.А., Симанова А.Ю., Степачёва А.А. 

Тверской государственный технический университет, Тверь 
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11.00-11.20.  

ЭЛЕКТРОННОЕ СТРОЕНИЕ ИЗОМЕРОВ БУТАДИЕНА  

Ситников В.Н.
1
, Чернова Е.М.

1
, Туровцев В.В.

1,2
, Орлов Ю.Д.

1
  

1
Тверской государственный университет, Тверь  

2
Тверской государственный медицинский университет, Тверь 

 

11.20-11.40.  

РАСПРЕДЕЛЕНИЕ ЭЛЕКТРОННОЙ ПЛОТНОСТИ РАЗВЕТВЛЕННЫХ 

СЕРОСОДЕРЖАЩИХ МОЛЕКУЛ 

Агапова Д.С.
1
, Русакова Н.П.

1
, Орлов Ю.Д.

1
, Туровцев В.В.

2
 

1
Тверской государственный университет, Тверь 

2
Тверской государственный медицинский университет, Тверь 

 

11.40-12.00.  

ИССЛЕДОВАНИЕ КИНЕТИКИ ОКИСЛИТЕЛЬНОГО РАСТВОРЕНИЯ СЕРЕБРА В ВОДНЫХ 

РАСТВОРАХ ТИОЦИАНАТА КАЛИЯ И ТИОСУЛЬФАТА НАТРИЯ, ОКИСЛИТЕЛЬ -  

КОМПЛЕКС ЖЕЛЕЗА(III) И ЭДТА  

Чурсанов Ю.В., Старовойтов А.В., Михайлова О.О.  

Тверской государственный технический университет, Тверь 

12.00-12.20 Кофе-брейк. 

 

Секция «Химическая кинетика и процессы переноса» (ауд.52) 

12.20-12.40.  

ИССЛЕДОВАНИЕ КИНЕТИЧЕСКИХ ОСОБЕННОСТЕЙ ПРОТЕКАНИЯ РЕАКЦИИ  

СУЗУКИ-МИЯУРА В ПРИСУТСТВИИ БЕЗЛИГАНДНОГО ПАЛЛАДИЙ СОДЕРЖАЩЕГО 

КАТАЛИЗАТОРА НА ОСНОВЕ СВЕРХСШИТОГО ПОЛИСТИРОЛА  

Бахвалова Е.С.
1
, Никошвили Л.Ж.

1
, Kiwi-Minsker L.

2
  

1
 Тверской государственный технический университет, Тверь 

2
 Тверской государственный университет, Тверь 

 

12.40-13.00.  

ПРИМЕНЕНИЕ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ ДАННЫХ ПО РАСТВОРИМОСТИ  

СИНТЕЗ-ГАЗА К РЕАЛЬНЫМ ПРОЦЕССАМ 

Маркова М.Е.
1
, Игнатенко А.О.

2
, Гавриленко А.В.

2
, Степачёва А.А.

2
  

1
Тверской государственный университет, Тверь  

2
Тверской государственный технический университет, Тверь  

 

13.00-13.20.  

ПАЛЛАДИЕВЫЕ КАТАЛИЗАТОРЫ ЖИДКОФАЗНОГО ГИДРИРОВАНИЯ ФУРФУРОЛА  

Сальникова К.Е.
1,2

, Исаев В.С.
2
, Михайлов С.П.

1,2
, Матвеева В.Г.

1,2
, Быков А.В.

2
, Сульман Э.М.

1,2
  

1
Тверской государственный университет, Тверь  

2
Тверской государственный технический университет, Тверь  

 

13.20-13.40.  

МЕТОД ОПРЕДЕЛЕНИЯ АКТИВНОСТИ ГЛЮКОЗООКСИДАЗЫ  

Тихонов Б.Б., Стадольникова П.Ю., Сидоров А.И., Сульман Э.М.  

Тверской государственный технический университет, Тверь 

 

13.40. ЗАКРЫТИЕ КОНФЕРЕНЦИИ 
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Стендовая сессия 23 мая 16.00-18.00 (актовый зал, корпус 1, 3 этаж) 

 

1. THERMOCHEMISTRY OF DIAMOND MOLECULES 

   Miroshnichenko E.A., Kon’kova T.S., Pashchenko L.L., Orlov Yu.D. 

2. ВОЛЬТАМПЕРОМЕТРИЧЕСКОЕ ИЗУЧЕНИЕ ЭЛЕКТРОКАТАЛИТИЧЕСКИХ ПРОЦЕС-

СОВ ВОССТАНОВЛЕНИЯ ИОНОВ НИКЕЛЯ (II) И КОБАЛЬТА (II) В ПРИСУТСТВИИ 

ОРГАНИЧЕСКИХ ЛИГАНДОВ  

Абрамова Н.С., Ненашева Л.В., Выскубова Н.К.  

3. СУПРАМОЛЕКУЛЯРНЫЕ ГИДРОГЕЛИ НА ОСНОВЕ L-ЦИСТЕИНА И АЦЕТАТА СЕ-

РЕБРА В СРЕДЕ D2O 

   Адамян А.Н., Хижняк С.Д., Пахомов П.М. 

4. МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССА КРИСТАЛЛИЗАЦИИ ПЕРЕОХЛАЖДЁННЫХ РАС-

ПЛАВОВ 

   Александров В.Д., Максименко Д.В., Зозуля А.П. 

5. УСТОЙЧИВОСТЬ ПАРАФИНА КАК ТЕРМОАККУМУЛИРУЮЩЕГО МАТЕРИАЛА К 

МНОГОКРАТНОМУ ТЕРМОЦИКЛИРОВАНИЮ 

   Александров В.Д., Покинтелица Е.А. 

6. СРАВНИТЕЛЬНЫЙ РАСЧЕТ ЭНЕРГИИ ТАУТОМЕРНЫХ ФОРМ МОЛЕКУЛЫ N,N-

ДИМЕТИЛБИГУАНИДА 

   Алексеев В.Г., Цветкова О.И., Щеглова А.А. 

7. ПРОЦЕССЫ ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ НАТРИЙ-И-КАЛИЙСОДЕРЖАЩИХ КРИСТАЛЛОВ 

ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Алилов Р.О., Большакова Н.Н., Дружинина Н.Ю., Иванова А.И. 

8. КИНЕТИКА ДОМЕННЫХ ПРОЦЕССОВ В ДЕЙТЕРИРОВАННЫХ КРИСТАЛЛАХ 

ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Багрышева И.С., Большакова Н.Н., Иванова А.И., Семенова Е.М. 

9. ПИРОЭЛЕКТРИЧЕСКИЙ ЭФФЕКТ В КОМПОЗИТАХ НА ОСНОВЕ СОПОЛИМЕРА ВИ-

НИЛИДЕНФТОРИДА С ТРИФТОРЭТИЛЕНОМ И КЕРАМИКИ ЦИРКОНАТА ТИТА-

НАТА СВИНЦА 

   Багрышев Е.Л., Солнышкин А.В., Морсаков И.М., Белов А.Н. 

10. ВЛИЯНИЕ ОРТОГОНАЛЬНОСТИ БАЗИСА ФУНКЦИЙ МАТЬЕ С РАЗЛИЧНЫМ ЗНА-

ЧЕНИЕМ ПАРАМЕТРА НА ЧИСЛЕННОЕ РЕШЕНИЕ ЗАДАЧИ ВНУТРЕННЕГО ВРА-

ЩЕНИЯ 

   Белов А.Н., Туровцев В.В., Коробейничева О.И. 

11. ТЕРМОГРАВИМЕТРИЧЕСКОЕ ИЗУЧЕНИЕ ТВЕРДЫХ КОМПЛЕКСОВ НИКЕЛЯ, МЕ-

ДИ И ЦИНКА С L- И D-ФОРМАМИ N-(КАРБОКСИМЕТИЛ)АСПАРАГИНОВОЙ И L-N-

(КАРБОКСИМЕТИЛ)ГЛУТАМИНОВОЙ КИСЛОТ 

   Биберина Е.С., Новикова Л.А., Никольский В.М., Новоженин Д.Ю. 

12. СРАВНИТЕЛЬНАЯ ОЦЕНКА ПОДХОДОВ К ОПРЕДЕЛЕНИЮ ЭНЕРГИИ КРИСТАЛ-

ЛИЧЕСКОЙ РЕШЁТКИ СУЛЬФАНИЛАМИДА 

   Бойцов Д.Е., Воронин А.П., Манин А.Н. 

13. ТЕРМОИНДУЦИРОВАННЫЕ ПРОЦЕССЫ ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ ХРОМСОДЕРЖАЩИХ 

КРИСТАЛЛОВ ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Большакова Н.Н., Вахтеров Е.В., Гординская Е.Н., Иванов В.В. 

14. ДИЭЛЕКТРИЧЕСКИЙ ГИСТЕРЕЗИС В МЕДЬ – И НИКЕЛЬСОДЕРЖАЩИХ КРИ-

СТАЛЛАХ ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Большакова Н.Н., Дружинина Н.Ю., Иванова А.И., Петраханов Т.Н. 

15. ДИНАМИЧЕСКИЕ ПРОЦЕССЫ ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ МЕДЬСОДЕРЖАЩИХ КРИСТАЛ-

ЛОВ ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Большакова Н.Н. , Логинова К. М. , Сергеева О.Н. 

16. ПРОЦЕССЫ ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ КОБАЛЬТ- И ХРОМСОДЕРЖАЩИХ КРИСТАЛЛОВ 

ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Большакова Н.Н., Некрасова Г.М., Шатанкова Е.А. 
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17. АНТИОКСИДАНТНАЯ АКТИВНОСТЬ АРОМАТИЧЕСКИХ ГИДРОКСИКИСЛОТ ПРИ 

ОКИСЛЕНИИ МЕТИЛЛИНОЛЕАТА 

  Бородин Л.И., Тихонов И.В., Плисс Е.М. 

18. КИНЕТИЧЕСКИЕ ОСОБЕННОСТИ ГИДРИРОВАНИЯ D-ГЛЮКОЗЫ НА НИКЕЛЬСО-

ДЕРЖАЩЕМ СВЕРХСШИТОМ ПОЛИСТИРОЛЕ 

   Бровко Р.В., Долуда В.Ю., Григорьев М.Е., Лакина Н.В. 

19. ТЕРМОИНДУЦИРОВАННЫЕ СКАЧКООБРАЗНЫЕ ПРОЦЕССЫ ИЗМЕНЕНИЯ ЭЛЕК-

ТРИЧЕСКОГО СОСТОЯНИЯ КРИСТАЛЛОВ СЕГНЕТОЭЛЕКТРИКА-РЕЛАКСОРА SBN 

С ПРИМЕСЯМИ МЕТАЛЛОВ 

   Бурцев А.В., Педько Б.Б., Иванов В.В., Яковлева А.C. 

20. СПЕКТРАЛЬНЫЙ АНАЛИЗ ПАРАМЕТРОВ ТЕРМОИНДУЦИРОВАННЫХ ИМПУЛЬ-

СНЫХ ПРОЦЕССОВ ИЗМЕНЕНИЯ ЭЛЕКТРИЧЕСКОГО СОСТОЯНИЯ СЕГНЕТО-

ЭЛЕКТРИКА-РЕЛАКСОРА SBN 

   Бурцев А.В., Педько Б.Б., Иванов В.В., Яковлева А.C. 

21. АНАЛИЗ ВЛИЯНИЯ ПОЧВЫ НА СОСТАВ МИНЕРАЛЬНЫХ ВОД 

   Венедиктова А.А., Никольский В.М. 

22. ФАЗОВЫЕ ПЕРЕХОДЫ В КОМПОЗИТАХ ИЗ ГАЛОГЕНИДОВ ЩЕЛОЧНЫХ МЕТАЛ-

ЛОВ 

   Вердиева З.Н., Зейналов М.Ш. 

23. ЭНТАЛЬПИЯ ОБРАЗОВАНИЯ ПРОСТЫХ ЭФИРОВ. ТОПОЛОГИЧЕСКИЙ ПОДХОД 

   Виноградова М.Г., Тагиева А.Р. 

24. СВЯЗЕВАЯ СЕЛЕКТИВНОСТЬ И ЕЕ ТЕМПЕРАТУРНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ В РЕАКЦИ-

ЯХ АЛКАНОВ И ЦИКЛОАЛКАНОВ C ЭЛЕКТРОФИЛАМИ В СЕРНОКИСЛЫХ РАС-

ТВОРАХ 

   Волкова Л.К., Опейда Й.А. 

25. ИССЛЕДОВАНИЯ ВЛИЯНИЯ ФОРМЫ КАНАЛА НА ПРОЦЕССЫ ОБРАЗОВАНИЯ 

НАНОКЛАСТЕРОВ AlN В ПЛАЗМЕ ПРИ ВОЗДЕЙСТВИИ СЕРИЙ СДВОЕННЫХ ЛА-

ЗЕРНЫХ ИМПУЛЬСОВ НА АЛЮМИИИЕВЫЙ СПЛАВ Д16Т В ВОЗДУШНОЙ АТМО-

СФЕРЕ 

  Воропай Е.С., Баззал Ходор, Зажогин А.П., Лычковский В.В. 

26. РЕЗУЛЬТАТЫ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОГО РАСЧЕТА ВОЗМОЖНОСТИ ОБРАЗОВА-

НИЯ ОКСАЛАТА КАЛЬЦИЯ 

   Голованова О.А. 

27. ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ УСЛОВИЯ ОБРАЗОВАНИЯ КАРБОНАТА КАЛЬЦИЯ 

   Голованова О.А., Леончук С.С. 

28. ВЛИЯНИЕ ВНУТРЕННИХ ИСТОЧНИКОВ ТЕПЛА НА ЗАТВЕРДЕВАНИЕ МЕТАЛЛА В 

ЧУГУННОЙ ИЗЛОЖНИЦЕ С УЧЕТОМ ПРИНУДИТЕЛЬНОЙ КОНВЕКЦИИ И ВОЗ-

ДУШНОГО ЗАЗОРА 

   Греднев Д.С., Дремов В.В. 

29. КАТАЛИТИЧЕСКАЯ МОДИФИКАЦИЯ ТОПЛИВ ИЗ ЛИГНОЦЕЛЛЮЛОЗНОЙ БИО-

МАССЫ 

   Гусева П.А., Шиманская Е.И., Степачёва А.А. 

30. ИНДИЦИРОВАНИЕ МИКРОЭЛЕКТРОНОГРАММ ГРАФИТА И ТЕРМОРАСШИРЕН-

НОГО ГРАФИТА 

   Давыдова А.А., Берестнева Ю.В., Ракша Е.В., Глазунова В.А., Вдовиченко А.Н., Савось-

кин М.В. 

31. СКОРОСТЬ ТЕРМИЧЕСКОГО МЕТАНОЛА И ЭТАНОЛА В ИХ ВОДНЫХ РАСТВОРАХ 

   Джаппаров Т.А-Г., Базаев А.Р., Багавудинова Д.Г., Меджидова Ф.Х. 

32. МАСС-СПЕКТРОМЕТРИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ СУБЛИМАЦИИ ТРИИОДИДА 

НЕОДИМА В РЕЖИМЕ ИОНИЗАЦИИ ЭЛЕКТРОНАМИ  

Дунаев А.М., Моталов В.Б., Михеев Е.Н., Кудин Л.С.  

33. ОСОБЕННОСТИ ПЛАВЛЕНИЯ ОДНО- И ДВУКОМПОНЕНТНЫХ МЕТАЛЛИЧЕСКИХ 

НАНОПРОВОЛОК: МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

   Дьякова Е.В., Картошкин А.Ю. 
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34. СИНТЕЗ, ЯМР СПЕКТРОСКОПИЯ И МОЛЕКУЛЯРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СОЕДИ-

НЕНИЙ С ЯДРОМ АЗЕПИНА И ДИАЗЕПИНА 

   Ересько А.Б., Муратов А.В., Войташ А.А., Берестнева Ю.В., Ракша Е.В. 

35. ИЗУЧЕНИЕ АНТИОКИСДАНТНЫХ И ПРООКСИДАНТНЫХ СВОЙСТВ ГУМИНО-

ВЫХ ВЕЩЕСТВ В ПРОЦЕССАХ РАДИКАЛЬНО-ЦЕПНОГО ОКИСЛЕНИЯ 

   Ефимова И. В., Смирнова О. В., Хилько С. Л. 

36. ФАЗОВЫЕ ПЕРЕХОДЫ В ТВЕРДЫХ РАСТВОРАХ ВЫСОКОГО ДАВЛЕНИЯ 

Li0.17Na0/83TaYNB1-YO3 (Y=0-0.5) 

   Ефремов В.В., Палатников М.Н., Радюш Ю.В., Щербина О.Б. 

37. МИКРОСТРУКТУРА И КОНФИГУРАЦИЯ ДОМЕННОЙ СТРУКТУРЫ СПЛАВОВ Co-Zr 

И Co-Hf 

   Жданова О.В., Ляхова М.Б., Климко А.С., Пастушенков Ю.Г., Никитин М.С., 

Семенова Е.М., Карпенков А.Ю. 

38. ВЛИЯНИЕ СТРУКТУРЫ КАТИОНА ИОННОЙ ЖИДКОСТИ НА НАНОМАСШТАБНОЕ 

УПОРЯДОЧЕНИЕ ПОЛИМЕРНОЙ ДОБАВКИ 

   Жеренкова Л.В. 

39. СРАВНЕНИЕ ЭЛЕКТРОННОГО СТРОЕНИЯ ПАРАЗАМЕЩЕННЫХ 

N,N-ДИМЕТИЛАНИЛИНА 

  Завьялова А.Г., Русакова Н.П., Орлов Ю.Д., Туровцев В.В. 

40. ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ИОНОВ МЕТАЛЛОВ НА ТРАНСПОРТНЫЕ ФУНКЦИИ 

АЛЬБУМИНА МЕТОДОМ ИК СПЕКТРОСКОПИИ 

  Зажогин А.П., Маслова Г.Т., Патапович М.П., Чинь Н.Х. 

41. ВЛИЯНИЕ СТРОЕНИЯ ДИМЕРНЫХ ПАВ НА ОСНОВЕ ТЕТРААЛКИЛАММОНИЯ НА 

РЕАКЦИОННУЮ СПОСОБНОСТЬ ГИДРОКСИД-ИОНА В ПРОЦЕССАХ РАСЩЕПЛЕ-

НИЯ 4-НИТРОФЕНИЛДИЭТИЛФОСФОНАТА 

   Зубарева Т.М., Белоусова И.А., Прокопьева Т.М., Гайдаш Т.С., Разумова Н.Г., Михайлов 

В.А. 

42. НОВЫЙ МЕТОД ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНОСТИ ДЛЯ ОПИСАНИЯ ТЕРМОДИНА-

МИЧЕСКИХ СВОЙСТВ ПРОСТЫХ ФЛЮИДОВ 

   Зубков В.В., Яшкин К.Ю. 

43. ИССЛЕДОВАНИЕ КИНЕТИКИ ПРОЦЕССА ПИРОЛИЗА ТЕРМОПЛАСТИЧНЫХ ПО-

ЛИМЕРОВ 

   Зуев И.А., Чалов К.В. 

44. РЕЛАКСАЦИОННЫЕ ПРОЦЕССЫ ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ В МОНОКРИСТАЛЛАХ ГРУП-

ПЫ ТРИГЛИЦИНСУЛЬФАТА 

   Иванов В.В. 

45. ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ И АТОМИСТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ 

САМООРГАНИЗАЦИИ В БИМЕТАЛЛИЧЕСКИХ НАНОПРОВОЛОКАХ 

   Картошкин А.Ю. 

46. ИЗУЧЕНИЕ ПРОЦЕССА КРИСТАЛЛИЗАЦИИ БРУШИТА С ПРИМЕНЕНИЕМ МЕТО-

ДА ФРАКТАЛЬНОГО АНАЛИЗА 

   Киселев В.М., Голованова О.А. 

47. ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ ДИОКСИДА ТИОМОЧЕВИНЫ С БУТИЛАМИНОМ В КИСЛЫХ 

ВОДНЫХ РАСТВОРАХ 

   Киселёва А.Г., Покровская Е.А., Макаров С.В., Сальников Д.С. 

48. ЭНЕРГИЯ АКТИВАЦИИ ДИФФУЗИИ НИЗКОМОЛЕКУЛЯРНЫХ СОЕДИНЕНИЙ В 

ФАЗЕ НАБУХШЕГО ФОТОПОЛИМЕРА 

  Конюхов В.Ю., Хан М.В., Баринова Т.В. 

49. ВЛИЯНИЕ СТРУКТУРЫ МОСТИКОВОГО ФРАГМЕНТА НА МЕЖФАЗНЫЕ СВОЙ-

СТВА ДИКАТИОННЫХ ПАВ 

   Котенко А.А., Хилько С.Л., Михайлов В.А. 

50. ВЛИЯНИЕ ДЛИНЫ МОСТИКОВОГО ФРАГМЕНТА НА ТЕНЗИОМЕТРИЧЕСКИЕ 

СВОЙСТВА ДИКАТИОННЫХ ПАВ 

   Котенко А.А., Хилько С.Л., Михайлов В.А. 
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51. КИНЕТИКА ОКИСЛЕНИЯ МЕДИ КИСЛОРОДОМ ВОЗДУХА В ВОДНЫХ РАСТВО-

РАХ ТИОСУЛЬФАТНО-ТИОЦИАНАТНЫХ КОМПЛЕКСОВ 

   Кравченко П.А., Горцевич С.Л. 

52. ИЗМЕНЕНИЕ ТЕМПЕРАТУРЫ ПЛАВЛЕНИЯ НИОБИЯ С РОСТОМ ДАВЛЕНИЯ 

   Крамынин С.П., Ахмедов Э.Н. 

53. ГОМО- И КРОСС-ЭЛЕКТРОФИЛЬНОЕ СОЧЕТАНИЕ В СИСТЕМЕ Pt
II
 – NaI –  

АЦЕТОН-d6 – C2H3I – CH3I 

   Краснякова Т.В., Никитенко Д.В., Мерзликина М.А., Митченко С.А. 

54. КИНЕТИКА ОКИСЛИТЕЛЬНОГО РАСТВОРЕНИЯ ХИЗЛЕВУДИТА И МИЛЛЕРИТА В 

КИСЛЫХ СРЕДАХ 

   Критова И.Г., Пичугина А.И. 

55. ОСОБЕННОСТИ ПОЛЯРИЗАЦИИ МЕТАЛЛОВ В СЕРНОЙ КИСЛОТЕ  

   Крутских А.М. 

56. ЭНЕРГИИ РАЗРЫВА СВЯЗЕЙ МЕТАЛЛООРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ IV ГРУП-

ПЫ 

   Крылов П.Н., Виноградова М.Г. 

57. КИНЕТИКА ПРОЦЕССА РАСТВОРЕНИЯ СПЛАВА МЕДЬ-ЦИНК В СЕРНОЙ КИСЛО-

ТЕ 

   Линтварева А.Г. 

58. АППРОКСИМАЦИЯ СВОБОДНОЙ ЭНЕРГИИ ЖИДКОСТИ С ДВУЧЛЕННЫМИ ПО-

ТЕНЦИАЛАМИ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ 

   Локтионов И.К. 

59. УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИЯ ЖИДКОСТИ С ОБОБЩЕННЫМ ПОТЕНЦИАЛОМ МОРЗЕ 

   Локтионов И.К. 

60. ПОСТРОЕНИЕ И ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКАЯ ИНТЕРПРЕТАЦИЯ МАТЕМАТИЧЕСКИХ 

МОДЕЛЕЙ ПРОЦЕССОВ РАСТВОРЕНИЯ МЕТАЛЛОВ, А ТАКЖЕ ИХ ОКСИДНЫХ И 

СУЛЬФИДНЫХ СОЕДИНЕНИЙ 

   Луцик В.И. 

61. ВЛИЯНИЕ ХИМИЧЕСКОГО СОСТАВА И ТЕРМИЧЕСКИХ ОБРАБОТОК НА ПАРА-

МЕТРЫ НАНОСТРУКТУРЫ ПОРОШКОВЫХ ПОСТОЯННЫХ МАГНИТОВ 

(Sm,Zr)(Co,Cu,Fe)z 

   Ляхова М.Б., Семенова Е.М., Карпенков А.Ю., Пастушенков Ю.Г., Синкевич А.И. 

62. ВЫЧИСЛЕНИЕ ТЕМПЕРАТУРЫ ДЕБАЯ ДЛЯ АМОРФНЫХ ФАЗ ПРОСТОГО ВЕЩЕ-

СТВА 

   Магомедов М.Н. 

63. ВЛИЯНИЕ МАГНИТНЫХ ПОЛЕЙ НА НЕУСТОЙЧИВОСТЬ ПЛАСТИЧЕСКОЙ ДЕ-

ФОРМАЦИИ ТВЕРДЫХ РАСТВОРОВ 

   Малашенко В.В., Малашенко Т.И. 

64. КОЛИЧЕСТВЕННОЕ ИЗУЧЕНИЕ РЕАКЦИИ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ЗАМЕЩЕННЫХ 

БЕНЗАЛЬДЕГИДА С НИЗКО - И ВЫСОКОМОЛЕКУЛЯРНЫМИ АМИНАМИ В ОРГА-

НИЧЕСКОМ РАСТВОРИТЕЛЕ ПРИ ВАРЬИРОВАНИИ СТРУКТУРЫ СУБСТРАТА 

   Малинина З.З., Шевченко О.Н. 

65. КАТАЛИТИЧЕСКИЙ ЖИДКОФАЗНЫЙ СИНТЕЗ ФИШЕРА-ТРОПША КАК МЕТОД 

ПОЛУЧЕНИЯ УГЛЕВОДОРОДОВ БЕНЗИНОВОГО РЯДА 

   Маркова М.Е., Куприянова Е.Е., Петухова И.Д., Гавриленко А.В., Степачёва А.А. 

66. ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ ПИВАЛАТНЫХ КОМПЛЕКСОВ КО-

БАЛЬТА (II) 

   Морозова Е.А., Малкерова И.П., Кискин М.А., Алиханян А.С. 

67. ИССЛЕДОВАНИЕ ТЕПЛОЕМКОСТИ ОРТОВАНАДАТА ГОЛЬМИЯ В ОБЛАСТИ 

6-348K 

   Морозова Е.А., Крицкая А.П., Кондратьева О.Н. 

68. ВЛИЯНИЕ ИНИЦИАТОРА НА МЕХАНИЗМ ОКИСЛЕНИЯ В МУЛЬТИФАЗНЫХ СИ-

СТЕМАХ 

   Москаленко И.В. 
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69. ТЕРМОХИМИЧЕСКАЯ СТАБИЛЬНОСТЬ SrTiO3, ФУНКЦИОНАЛИЗИРОВАННОГО 

ЖЕЛЕЗОМ И КОБАЛЬТОМ, В УСЛОВИЯХ СИНГАЗА 

   Моталов В.Б., Лиу Я., Бауманн Ш., Мюллер М., Зон Й.Ю., Гуиллон О. 

70. ОСОБЕННОСТИ ПРОЦЕССА КРИСТАЛЛИЗАЦИИ В БИМЕТАЛЛИЧЕСКИХ НАНО-

СТРУКТУРАХ ПОД ВНЕШНИМ ДАВЛЕНИЕМ 

   Мясниченко В.С. , Сдобняков Н.Ю., Соколов Д.Н., Богданов С.С. 

71. МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ ДИФФУЗИИ ВБЛИЗИ РАЗДЕЛА МЕТАЛЛОВ ПРИ 

НАЛИЧИИ ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ 

   Мясниченко В.С., Сдобняков Н.Ю., Колосов А.Ю., Непша Н.И., Щербатых К.Р. 

72. МЕХАНИЗМ ПЕРВИЧНОГО АКТА ТЕРМОДЕСТРУКЦИИ МОНО-, ДИ- И ТРИНИТ-

РОФЕНОЛОВ ПО ДАННЫМ КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОГО РАСЧЕТОВ 

   Николаева Е.В., Храпковский Г.М., Шамов А.Г. 

73. ВЛИЯНИЕ ЛИНЕЙНОГО НАТЯЖЕНИЯ РЕБЕР НА ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ ХАРАК-

ТЕРИСТИКИ НАНОРАЗМЕРНЫХ КРИСТАЛЛОВ 

   Новоселов А.Р.  

74. ВЛИЯНИЕ ЛИНЕЙНОГО НАТЯЖЕНИЯ ПЕРИМЕТРА СМАЧИВАНИЯ НА КИНЕТИКУ 

РАСТЕКАНИЯ МИКРОКАПЕЛЬ 

   Новоселов А.Р.  

75. ИССЛЕДОВАНИЕ ОСНОВНЫХ КИНЕТИЧЕСКИХ ХАРАКТЕРИСТИК ГИДРОЛИЗА 

КСИЛАНА СВОБОДНЫМ И ИММОБИЛИЗОВАННЫМ ФЕРМЕНТНЫМ КОМПЛЕК-

СОМ Trichoderma viride 

   Ожимкова Е.В., Сульман Э.М., Смирнова Е.В. 

76. КИНЕТИКА РЕАКЦИИ КАТАЛИТИЧЕСКОГО ТЕРМОЛИЗА ФЕНАНТРЕНА 

   Ордабаева А.Т., Хрупов В.А., Ахметкаримова Ж.С., Мейрамов М.Г. 

77. КОМПЬЮТЕРНАЯ МОДЕЛЬ Т-х-y ДИАГРАММЫ ПОДСИСТЕМЫ Al-YbAl2-SrAl4 

   Парфенова М.Д., Зеленая А.Э., Луцык В.И 

78. EXEL-РАЗРЕЗЫ Т-Х-У ДИАГРАММЫ С БИНАРНЫМ ИНКОНГРУЭНТНЫМ СОЕДИ-

НЕНИЕМ С ЗАВЕРШЕНИЕМ КРИСТАЛЛИЗАЦИИ ПО ЭВТЕКТИЧЕСКОЙ СХЕМЕ 

   Парфенова М.Д., Луцык В.И., Якупова О.В. 

79. МЕТОДИКА ВЫБОРА ОПТИМАЛЬНЫХ УРАВНЕНИЙ СОСТОЯНИЯ НА ОСНОВЕ 

МОЛЕКУЛЯРНОЙ МОДЕЛИ ВЗАИМОДЕЙСТВУЮЩИХ ЦЕНТРОВ 

   Петрик Г.Г. 

80. СРАВНИТЕЛЬНЫЙ АНАЛИЗ ПИРОЭЛЕКТРИЧЕСКИХ СВОЙСТВ КЕРАМИК PMN И 

PMN-20PT 

   Петросян К.С., Солнышкин А.В. 

81. ФАЗОВОЕ РАВНОВЕСИЕ В СИСТЕМЕ С РЕАКЦИЕЙ ЭТЕРИФИКАЦИИ РАСТВОРИ-

ТЕЛЯ ПРОПИЛПРОПИОНАТА В ИЗОТЕРМИЧЕСКИХ УСЛОВИЯХ 

   Подрядова К.А., Тойкка М.А. 

82. ВРАЩАТЕЛЬНАЯ ТЕПЛОЁМКОСТЬ ТВЁРДОГО МЕТАНА В ОБЛАСТИ ВЫСОКИХ 

(20-65К) И НИЗКИХ (1-20К) ТЕМПЕРАТУР 

   Прохоров А.Ю., Леонтьева А.В. 

83. МЕХАНИЗМ РЕАКЦИИ СЕЛЕКТИВНОГО ГИДРИРОВАНИЯ ЛЕВУЛИНОВОЙ КИС-

ЛОТЫ ДО ГАММА-ВАЛЕРОЛАКТОНА НА КАТАЛИЗАТОРЕ 5%-Ru/СПС-MN100 

   Проценко И.И., Никошвили Л.Ж., Сульман Э.М. 

84. АССОЦИАТИВНЫЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ НИТРАТ-АНИОНА С ПРОТОНИРОВАН-

НЫМИ КИСЛОТАМИ 

   Ракша Е.В., Высоцкий Ю.Б., Берестнева Ю.В., Давыдова А.А., Вдовиченко А.Н.,  

Савоськин М.В. 

85. ВИД ОПЕРАТОРА КИНЕТИЧЕСКОЙ ЭНЕРГИИ ВНУТРЕННЕГО ВРАЩЕНИЯ В БА-

ЗИСЕ ФУНКЦИЙ МАТЬЕ 

   Репин А.А., Чернова Е.М., Белов А.Н., Туровцев В.В., Орлов Ю.Д. 

86. ТЕНЗИОМЕТРИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ РАСТВОРОВ СОЛЕЙ ГИМАТОМЕЛА-

НОВЫХ КИСЛОТ НА ГРАНИЦЕ РАЗДЕЛА ЖИДКОСТЬ-ГАЗ 

   Рогатко М.И., Хилько С.Л. 
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87. РЕОЛОГИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ ПОВЕРХНОСТНЫХ СЛОЕВ СОЛЕЙ ГИМА-

ТОМЕЛАНОВЫХ КИСЛОТ НА ГРАНИЦЕ РАЗДЕЛА ЖИДКОСТЬ-ГАЗ 

   Рогатко М.И., Хилько С.Л., Макарова Р.А., Семенова Р.Г. 

88. СЕГРЕГАЦИЯ ПРИМЕСЕЙ И СВОЙСТВА МНОГОСЛОЙНЫХ ПЛЕНОК 

   Рогатко М.И., Таперко Г.В., Хилько С.Л., Макарова Р.А., Семенова Р.Г. 

89. ПОТЕНЦИОМЕТРИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ РАСТВОРОВ СОЛЕЙ АМИНОГУ-

МИНОВЫХ КИСЛОТ 

   Рогатко М.И., Невечеря О.И., Хилько С.Л. 

90. ИЗУЧЕНИЕ РАЗМЕРНЫХ ЗАВИСИМОСТЕЙ ТЕМПЕРАТУР ПЛАВЛЕНИЯ И КРИ-
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