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УВАЖАЕМЫЕ УЧАСТНИКИ КОНФЕРЕНЦИИ! 

В этом году мы проводим IX Международную Российско-Казахстанскую научно-
практическую конференцию «Химические технологии функциональных материалов», 
традиционно организуемую Новосибирским государственным университетом и Казахским 
национальным университетом им. Аль-Фараби. В качестве соорганизаторов конференции 
выступил Институт химии твердого тела и механохимии СО РАН. Эту, уже девятую по счету, 
конференцию мы проводим в Новосибирске, – крупном промышленном и культурном центре 
России, столице сибирской науки.  

Тематика конференции охватывает широкий круг проблем, включающих научные основы 
процессов синтеза, модификации и изготовления функциональных материалов, исследование 
характеристик новых функциональных материалов, экологические аспекты получения 
функциональных материалов, процессы и аппараты химических технологий, физико-
химические исследования каталитических процессов и катализаторов нефтехимии и нефте-
переработки. В программу конференции включены пленарные и ключевые доклады известных 
специалистов из научно-исследовательских и образовательных учреждений России и 
Казахстана, занимающихся проблемами, связанными с синтезом, исследованием свойств 
новых материалов, а также с разработкой новых химических технологий.  

Конференция является удобной научной площадкой для дискуссий, обмена опытом и 
установления рабочих контактов между вузовской наукой России и Казахстана в области 
химической технологии. В рамках конференции будет проведен конкурс лучших докладов 
студентов, аспирантов и молодых ученых.  

В этом году проведение конференции осложнилось напряженной международной 
обстановкой, в которой оказалась Россия. В связи с этим, конференция будет проведена в 
смешанном очно-дистанционном формате. Надеемся, что в следующем году нам удастся 
провести, ставшую уже традиционной, конференцию в обычном формате.  

От имени Организационного комитета благодарим всех участников конференции за то, 
что нашли время и возможность принять участие в работе конференции, и внести вклад  в 
наше общее дело развития российской и казахстанской науки. Мы особо признательны нашим 
казахстанским коллегам за помощь в организации и проведении конференции. 

Желаем удачи студентам, аспирантам и молодым ученым и надеемся, что участие в 
конференции станет хорошей основой их будущих научных успехов. 
 

Заместитель Председателя 
Организационного комитета Н.Ф. Уваров 
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This work explores the use of Natural Deep Eutectic Solvents (NADES) for the purification of 
biofuels, specifically the removal of excess glycerol from biodiesel. While traditional solvents such 
as ethanol and methanol have been commonly used in the past, the emergence of NADES and Deep 
Eutectic Solvents presents a new avenue for cleaner and more efficient extraction processes. 

The study focuses on the formation of methyltriphenylphosphonium based NADESs through 
Density Functional Theory (DFT) calculations and classical all-atom Molecular Dynamics (MD) 
simulations. These methods enable the investigation of the molecular-level interactions between the 
solvents and the glycerol impurity, shedding light on the efficacy of NADES in removing glycerol 
from biofuels. 

Extraction of glycerol from biodiesel is crucial for meeting international standards, and the use 
of NADES offers a promising solution to this issue. The paper concludes with a discussion on the 
potential applications of NADES in the wider field of biofuel purification, highlighting their role in 
advancing sustainable energy production. Overall, this research contributes to the growing body of 
knowledge on NADES and their potential in industrial processes, particularly in the biofuels sector. 

References 
1. Welton, T. Solvents and sustainable chemistry. Proceedings of the Royal Society A: Mathematical, 

Physical and Engineering Sciences, 2015, 471 (2183). 
2. Whitehead, A. H., Pölzler, M., & Gollas, B. Zinc electrodeposition from a deep eutectic system 

containing choline chloride and ethylene glycol. Journal of the Electrochemical Society, 2010, 157 (6). 

INSIGHT INTO HYDROGENATION OF SUNFLOWER  
OILS AT THE ATOMISTIC LEVEL  

Sailau Z.A., Toshtay K. 
Al-Farabi Kazakh National University, Al-Farabi av. 71, Almaty, 050000, Kazakhstan 

Research supervisor: PhD Toshtay K. 
E-mail: sailau.online@gmail.com 

1. Introduction 
Nickel catalysts are employed by the petroleum industry for the purpose of hydrogenation. 

Hydrogenation is executed under a hydrogen pressure ranging from 0.3-0.5 MPa and at a temperature 
between 160 °C to 180 °C. However, due to the carcinogenic and allergenic nature of nickel 
compounds, costly procedures are needed to isolate the compound after the hydrogenation process. 
Additionally, products produced using nickel catalysts contain a significant proportion of trans fatty 
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acid isomers (20% – 40%). This is of utmost concern as the World Health Organization advises the 
restriction of trans fatty acid consumption to no more than 1.0% of daily energy intake.  

Here, we study the hydrogenation of sunflower oil over a nickel catalyst, using quantum 
chemical computation. We introduce quantum chemical calculations, the PM3 method, and the 
HyperChem software. We investigate the optimized structures, molecular electrostatic maps, 
molecular orbitals, and energies of nickel-catalyzed hydrogenation of sunflower oil. 

2. Experimental 
Quantum chemical calculations were performed with HyperChem software using the PM3 

method to obtain optimized structures, molecular orbitals, molecular electrostatic maps, and 
interaction energies. 

 
Figure 1 – 2D chemical structures of linoleic acid. 

 
In this regard, linoleic acid was chosen as a model for calculating the fatty acid composition of 

sunflower oil, and nickel (Ni) as a model for the catalyst. Initially, quantum chemical calculations 
were performed for the pure form of linoleic acid and Ni, respectively. Then, the mixture of linoleic 
acid with Ni was simulated by quantum chemical calculations to simulate the hydrogenation process 
of sunflower oil by Ni catalyst. The stationary points were the true minima for their potential energy 
surfaces for the second derivatives of the energy by analytical calculations. 

3. Results and discussion 
The structures initially optimized for linoleic acid, nickel, and the linoleic acid complex with a 

nickel catalyst are depicted in Figure 2. 

 
Figure 2 – Optimized structures of linoleic acid, nickel and the complex of linoleic acid with nickel.  

Color key: gray: hydrogen; gray: carbon; red: oxygen; green: nickel. 
 
 It can be clearly seen that nickel acts as a coordinating agent with the unsaturated (double bond) 

side of linoleic acid. Moreover, the short distances between nickel and linoleic acid were 3.74 Å and 
3.49 Å, respectively.Second, molecular electrostatic maps of the optimized geometrical structures of 
pure linoleic acid, nickel, and the complex of linoleic acid with nickel were studied in detail. Figure 3 
shows the results of molecular electrostatic maps of linoleic acid, nickel and the complex of linoleic 
acid with nickel. It can be noted that the charges are localized around linoleic acid and nickel. 
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Figure 3 –Molecular electrostatic maps of linoleic acid, nickel and the complex of linoleic acid with nickel. 

Third, the HOMO and LUMO molecular orbitals were illustrated for the optimized structures of 
linoleic acid, nickel, and the nickel complex with linoleic acid. Figure 4 shows the HOMO-LUMO 
results of linoleic acid, nickel and the complex of linoleic acid with nickel. It can be noted from 
Figure 4 that the highest occupied molecular orbital (HOMO) and the lowest unoccupied molecular 
orbital (LUMO) are located around the unsaturated double bond group of linoleic acid bonded to 
nickel. Moreover, the HOMO energy was -9.42 eV, while the LUMO energy was 0.66 eV. Therefore, 
the difference between HOMO energy and LUMO energy is high, which can prevent the catalyst 
from chemically reacting and increase the rate of hydrogenation reaction of sunflower oil. 

 

 
Figure 4 –Highest Occupied Molecular Orbitals (HOMO) and Lowest Unoccupied Molecular Orbitals (LUMO)  

of Linoleic Acid, Nickel Catalyst, and Complex of Linoleic Acid with Nickel Catalyst. 
 
4. Conclusion 
In this work, we investigated the hydrogenation mechanism of sunflower oil in the presence of 

nickel catalyst by applying quantum chemical calculations and HyperChem software. 
In conclusion, the process of hydrogenation of sunflower oil using a nickel catalyst was 

modeled by quantum chemical calculations. The complex of linoleic acid with nickel was chosen as 
the calculation model of the sunflower oil hydrogenation process. The result of quantum chemical 
calculation showed that nickel linoleic acid has a low coordinate bond energy and a high HOMO-
LUMO energy difference with the unsaturated double bond side. The present work of the 
computational study may help to design and improve the hydrogenation reaction of sunflower oil 
using nickel catalyst. 

The present work can help in the rational design and improvement of the nickel catalyst 
hydrogenation process of sunflower oil. 
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КАТАЛИТИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ И ОПТИМИЗАЦИЯ ПРОЦЕССА 
ГИДРОДЕАРОМАТИЗАЦИИ МОДЕЛЬНОГО СОЕДИНЕНИЯ 

Абдрасилова А.К., Байдулла Д.Р. 

Казахский Национальный университет имени аль-Фараби 
albina06.07@mail.ru 

Научный руководитель: Василина Г.К. 

В настоящее время, использование продуктов нефтехимическойпромышленности и их 
распространение негативно влияют на окружающую среду и здоровье человека. Важно 
отметить, что качество топлива, которое используется, является главным фактором, который 
влияет на загрязнение атмосферы. 

Дизельное топливо является наиболее опасным источником загрязнения воздуха. Его 
выхлопные газы содержат в 5 раз больше токсичных веществ, чем бензин, соответствующий 
стандарту Евро-5, 6 [1]. Количество ароматических углеводородов и серы в топливе 
определяет его токсичность при сгорании. Стандарт Евро-5 устанавливает максимально 
допустимое содержание серы в 10 мг/кг и полициклических ароматических углеводородов не 
более 11 %. 

Для улучшения качества дизельного топлива и его свойств проводятся различные 
процессы гидроочистки. Каталитическая гидродеароматизация (HDA) является одним из 
основных процессов, который применяется для улучшения качества дизельного топлива [2]. 
Процесс HDA направлен на снижение содержания ароматических углеводородов, что повы-
шает цетановое число и улучшает качество дизельного топлива.  

В связи с этим целью данной работы является изучение активности бифункциональных 
катализаторов на основе мезопористого алюмосиликата в процессе гидродеароматизации 
модельной смеси. 

Авторами было синтезировано серия мезопористых алюмосиликатов (MAS) и би-
функциональных катализаторов на их основе, промотированных металлами никеля и молиб-
дена. Полное описание методики синтеза представлено в следующей публикации [3]. 

Визуальная морфология синтезированных мезопористых алюмосиликатов изучалась 
методом сканирующего электронного микроскопа (SEM). Изображения SEM показывают 
упорядоченные гексагональные массивы мезопор с однородными порами. 

Изотермы адсорбции-десорбции азота синтезированных образцов по стандартам ИЮПАК 
классифицируются как тип IV с более заметной петлей гистерезиса ближе к H4. Изотермы IV 
типа демонстрируют узкое распределение пор по размерам в диапазоне от 2 до 50 нм. Кроме 
того, петля гистерезиса при относительном давлении, превышающем P/P0 = 0,4, указывает на 
наличие мезопор [4]. 

Кроме того, синтезированные материалы различаются по удельной площади поверхнос-
ти, среднему диаметру пор и объему пор. Например, мезопористый алюмосиликат,  
Ni-MAS-H-бентонит и Mo-MAS-H-бентонит имеют удельную площадь поверхности 375,1 и 
214,9 и 161,6 м2/г, соответственно. Уменьшение удельной площади поверхности и объема пор 
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