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Формирование структурных исследований 
в г. Уфе и Республике Башкортостан началось с 
приглашения организатором Башкирского фи-
лиала АН СССР членом-корреспондентом 
АН СССР Рафиковым Сагитом Рауфовичем в 
1969 г. на должность директора Института ор-
ганической химии доктора химических наук, 
впоследствии академика АН СССР и РАН Ген-
риха Александровича Толстикова (Алма-Ата, 
Казахстан). К этому времени Г.А. Толстиков 
обладал значительным опытом структурных 
исследований и активно применял спектраль-
ные методы анализа, в частности, в ходе иден-
тификации природных соединений с помощью 
ядерного магнитного резонанса (ЯМР) в Инсти-
туте органической химии Сибирского отделе-
ния АН СССР. В 1970 г. по его приглашению на 
работу в Институт органической химии БФАН 
СССР был принят кандидат химических наук 
Заев Евгений Емельянович (Институт кинетики 
и горения СО АН СССР), специализирующийся 
в области магнитного резонанса. По прибытии в 
Уфу, Е.Е. Заев выступил с научной лекцией на 
физико-математическом факультете Башкир-
ского государственного университета, в кото-
рой подчеркнул потенциал спектральных мето-
дов в структурной химии. После лекции была 
организована экскурсия, в ходе которой тогда 
еще студенту Халилову Леонарду Мухибовичу 
предложили должность оператора на первом в 
Уфе ЯМР-спектрометре чехословацкой фирмы 
BS-487. Л.М. Халилов, продолжая обучение по 
индивидуальной программе, осваивал методы 
ЯМР-спектроскопии, выполняя исследования 
мицеллярных систем, которые рассматривались 
в качестве моделей биологических мембран.  

Параллельно исследованиям мицеллярных 
систем, Л.М. Халилов продолжал работы по про-
гнозированию химических сдвигов в спектрах 
ЯМР 13C органических соединений на основе 
аддитивных схем, к которым он обратился после 
стажировки в лаборатории ЯМР члена-
корреспондента АН СССР Валентина Афанасье-
вича Коптюга в 1975 г. в Институте органиче-
ской химии СО АН СССР. В ходе стажировки он 

ознакомился с формировавшейся базой спек-
тральных данных, обеспечивавшей пользовате-
лям доступ как к оригинальным спектрам, так и 
к опубликованным в литературе атласам, для 
обработки которых применялись наиболее мощ-
ные на тот момент вычислительные системы ти-
па БЭСМ. Академик АН СССР и Российской 
Федерации В.А. Коптюг в течение семнадцати 
лет возглавлял Сибирское отделение АН СССР 
(РАН), сыграв ключевую роль в его развитии в 
сложный для фундаментальной науки период 
конца 1980–1990-х гг. Идея использования адди-
тивных схем для расчета химических сдвигов 
была успешно реализована на малых вычисли-
тельных системах с объемом оперативной памя-
ти порядка 8 кбайт, что позволило надежно 
предсказывать спектры ЯМР 13C не только алю-
миний- и кремнийорганических соединений, но 
и более сложных органических молекул. Эти 
исследования составили основу кандидатской 
диссертации в области структурной химии, ко-
торую Л.М. Халилов защитил в 1981 г., а разра-
ботанный подход продемонстрировал высокую 
эффективность при установлении структуры 
широкого круга соединений. В дальнейшем дан-
ное направление было развито последователями, 
возглавляемыми профессором М.Е. Эляшбергом, 
которые реализовали методы предсказания 
ЯМР-спектров в программных комплексах 
ACD/Labs с использованием нейронных сетей. 
Эти программные средства получили широкое 
распространение в современной практике струк-
турных исследований, основанных на методах 
ЯМР-спектроскопии. 

Более сложными объектами для исследо-
ваний в области структурной химии оказались 
хиральные системы, включающие хиральные 
центры, оси, плоскости, а также элементы объ-
емной (трехмерной) хиральности. Взаимодейст-
вие этих хиральных фрагментов приводит к не-
эквивалентности зеркальных отражений отно-
сительно подпространств меньшей размерности 
и, как следствие, к специфическим расщеплени-
ям сигналов однотипных атомов в спектрах 
диастереоизомеров, обозначаемым как диасте-
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реомерные эффекты в спектроскопии ЯМР. По 
результатам указанных исследований в 1991 г. 
Л.М. Халиловым была успешно защищена пер-
вая в регионе докторская диссертация в области 
структурной химии.  

Существенный вклад в развитие представ-
лений об объемной хиральности был сделан в 
процессе обсуждения структуры хиральных ка-
тенанов, для которых в спектрах ЯМР 13C на-
блюдалась сложная картина. Обсуждение этих 
результатов, опубликованных в Journal of the 
American Chemical Society, с Жан-Пьером Со-
важем (Jean-Pierre Sauvage) во время стажиров-
ки Л.М. Халилова в Страсбургском университе-
те в 1993 г., способствовало формированию бо-
лее глубокого понимания объемной хирально-
сти катенановых структур и, в перспективе, 
стало частью научного контекста работ, за ко-
торые Ж.-П. Соваж был удостоен Нобелевской 
премии по химии 2016 г. (в лаборатории струк-
турной химии хранится бессрочный договор о 
научном сотрудничестве с Ж.-П. Соважем, за-
ключенный в 1993 году). 

В ноябре 1992 г., в связи с переходом 
большой группы сотрудников Института орга-
нической химии Башкирского филиала РАН во 
главе с членом-корреспондентом РАН Усеином 
Меметовичем Джемилевым во вновь образо-
ванный на базе отраслевого института НИИ 
Нефтехим Институт нефтехимии и катализа 
Академии наук Республики Башкортостан 
(ИНК АН РБ, впоследствии ИНК УФИЦ РАН), 
была организована новая лаборатория струк-
турной химии. Ее деятельность изначально 
ориентировалась на комплексное применение 
спектроскопических и хроматографических ме-
тодов для решения структурных задач. 

Ключевым инструментом лаборатории 
стал ЯМР-спектрометр JEOL FX-90Q, подарен-
ный Институтом органической химии РАН  
им. Н.Д. Зелинского в 1995 г. и предназначен-
ный для регистрации спектров на ядрах 1H и 
13C. На этом приборе были развернуты первые 
исследования механизмов реакции циклометал-
лирования олефинов, открытой членом-корре-
спондентом РАН У.М. Джемилевым, с исполь-
зованием методов ЯМР-спектроскопии для ус-
тановления структуры интермедиатов и про-
дуктов превращений. Исследование было также 
поддержано со стороны Российского фонда 
фундаментальных исследований. 

Благодаря развернутым в лаборатории 
структурным исследованиям, были изучены 

механизмы действия металлокомплексных ка-
тализаторов в реакциях гидро-, карбо, цикломе-
таллирования, димеризации и олигомеризации 
олефинов [1–43]. В результате впервые иденти-
фицирована структура каталитически активных 
центров, изучены взаимопревращения проме-
жуточных комплексов в реакциях, установлен 
вклад внутри- и межмолекулярных динамиче-
ских процессов σ- и π-связанных лигандов в 
составе комплексов в активность и стереоселек-
тивность биметаллических каталитических сис-
тем. На основании этих исследований разрабо-
таны эффективные методы регулирования ак-
тивности и хемоселективности каталитических 
систем, основанные на изменении структуры 
каталитически активных центров, а также усло-
вий проведения реакции. Разработаны методы 
энантиоселективной функционализации алке-
нов с помощью алюминийорганических реаген-
тов. Предложены методы синтеза энантиомерно 
обогащенных циклических и ациклических 
АОС – важных синтонов металлорганической 
химии. Результаты работы были защищены в 
виде кандидатских (Русаков С.В., Ковязин П.В., 
Вильданова Р.Ф., Габдрахманов В.З., Печатки-
на С.В., Берестова Т.В., Бикмеева А.Х.) и док-
торской диссертации (Парфенова Л.В.) Впо-
следствии Л.В. Парфенова возглавила лабора-
торию органического синтеза, одновременно 
продолжая работы в области фундаментальных 
исследований механизмов действия гомогенных 
каталитических систем.  

Структурные исследования в области вы-
деления, идентификации и химических транс-
формаций природных соединений проводились 
совместно с лабораторией органического синте-
за под руководством д.х.н. В.Н. Одинокова. Де-
тальный анализ летучих соединений методами 
хроматомасс-спектрометрии двадцати различ-
ных сортов картофеля и колорадского жука в 
2000 г. также успешно завершился защитой 
кандидатской диссертации А.З. Халиловой по 
теме «Идентификация сесквитерпенов, выде-
ляемых колорадским жуком Leptinotarsa 
decemlineata Say и листьями картофеля Solanum 
tuberosum L.» (1999 г.). 

Методами одномерной спектроскопии 
ЯМР 1Н и 13С и на основании наблюдения эф-
фектов Оверхаузера в спектрах NOESY для 
пространственно сближенных протонов доказа-
на стереохимическая конфигурация димеров, 
тримеров и тетрамеров норборнадиена, в том 
числе пяти изомеров декациклогенейкозана  
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в кандидатской диссертации Ольги Владими-
ровны Шитиковой «Стереохимия и диастерео-
мерные эффекты в спектрах ЯМР 13C производ-
ных норборнана и олигомеров норборнадиена» 
(1999 г.). 

Структурные исследования фуллереновых 
производных методами спектроскопии ЯМР 13С 
также были завершены защитой кандидатской 
диссертации А.Р. Тулябаевым (к.х.н., 2012 г.). 
Предложены и апробированы квантово-
химические методы для прогнозирования пара-
метров спектров ЯМР 13С производных фулле-
рена С60 [44–46], установлена взаимосвязь 
«структура-химический сдвиг ЯМР 13С» для 
ряда моно- и бис-циклоаддуктов фуллерена С60 
[47–49], а также предложен теоретический под-
ход для различения региоизомерных бис-
циклоаддуктов фуллерена С60 [50].  

Поиск закономерностей распределения 
химических сдвигов ЯМР 13С сложных фулле-
реновых соединений с использованием нейрон-
ных сетей, выполненный И.И. Кирьяновым 
(к.х.н., 2020 г.), оказался в числе пионерских 
работ в области применения методов искусст-
венного интеллекта в структурных исследова-
ниях. Впервые разработана методика прогнози-
рования химических сдвигов ЯМР 13С произ-
водных фуллерена С60 с использованием мето-
дов машинного обучения (искусственных ней-
ронных сетей) [51]. Показана эффективность 
применения параметрического линейного вы-
прямителя в качестве функции активации скры-
тых слоев искусственной нейронной сети в со-
четании с Гауссовым исключающим слоем, что 
позволяет избежать проблем переобучения и 
исчезающего градиента в условиях ограничен-
ной обучающей выборки в прогнозировании 
химических сдвигов ЯМР 13С производных 
фуллерена С60.  

С.н.с., к.х.н. Т.В. Тюмкиной ведутся иссле-
дования механизмов каталитических реакций 
циклоалюминирования, димеризации, олигоме-
ризации, трансметаллирования и замены атома 
металла на атом неметалла (B, P) в трех- и пя-
тичленных циклических системах. Методами 
мультиядерной спектроскопии 1H, 13C, 11B, 31P, 
27Al ЯМР разрабатываются подходы к струк-
турной идентификации металлоорганических и 
элементорганических соединений [9, 12, 21, 22, 
26, 27, 32, 33, 37, 54].  

Начиная с 2012 г., в лаборатории выпол-
няются фундаментальные исследования в об-
ласти рентгеноструктурного анализа органиче-

ских и металлоорганических соединений [52–
58], результатами которых стала защита первой 
в Республике кандидатской диссертации в об-
ласти рентгеноструктурного анализа Е.С. Ме-
щеряковой (к.х.н.) в 2019 г. [59], а также после-
дующей за ней кандидатской диссертацией, по-
священной изучению молекулярного и кристал-
лического строения 1,2,4,5,7-тетраоксазоканов 
и тетраоксаспирододекан диаминов, К.Ш. Бик-
мухаметовым (к.х.н.) в 2022 г. [60]. 

В лаборатории активно развиваются мето-
ды масс-спектрометрии высокого разрешения 
(до 0.0001 а.е.м.) с использованием уникального 
масс-спектрометра Bruker Maxis, оснащенного 
несколькими типами ионизации (Е.А. Парамо-
нов). С приобретением в 2020 г. электронного 
микроскопа высокого разрешения Hitachi 
Regulus–8220 в рамках развития Центра коллек-
тивного пользования при ИНК УФИЦ РАН су-
щественно расширились возможности исследо-
вания наноматериалов и катализаторов, что 
способствовало прогрессу работ в области го-
могенного и гетерогенного катализа (к.х.н. 
Е.С. Мещерякова). 

В лаборатории также применяются класси-
ческие методы элементного анализа, инфра-
красной спектроскопии (в том числе адаптиро-
ванные для исследования кинетических пара-
метров каталитических реакций), ультрафиоле-
товой спектроскопии и поляриметрии (к.х.н. 
Р.Ф. Габдрахманова, ведущие инженеры  
Л.Е. Костромина, Р.Ш. Суфиярова). 

Лаборатория структурной химии динамич-
но развивается, проводя собственные структур-
ные исследования, включая изучение механиз-
мов каталитических реакций. Она оказывает 
методическую и аналитическую поддержку 
другим подразделениям Института нефтехимии 
и катализа УФИЦ РАН при выполнении госу-
дарственных заданий и проектов Российского 
научного фонда. 

Лаборатория активно участвует в подго-
товке научных и инженерных кадров, выступая 
экспериментальной базой кафедры вычисли-
тельной техники и инженерной кибернетики 
УГНТУ по курсу «Квантово-химическое моде-
лирование химических реакций», а также со-
трудничает с базовыми кафедрами ведущих ву-
зов Республики Башкортостан – УУНиТ и  
УГНТУ. Кроме того, разработан образователь-
ный маршрут «Дмитрий Менделеев» с курсом 
лекций для школьников в рамках деятельности 
Научно-образовательного центра (НОЦ), на-
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правленный на раннюю профориентацию и 
привлечение молодежи в науку. 

Современная уникальная приборная база 
лаборатории включает: 

 высокопольные ЯМР-спектрометры 
Bruker AV-400 МГц (2007 г.) и Bruker 500 МГц 
(2013 г.); 

 монокристальный рентгеновский ди-
фрактометр XCALIBUR (2012 г.); 

 масс-спектрометр Bruker Maxis высоко-
го разрешения (0.0001 а.е.м., 2020 г.); 

 сканирующий и просвечивающий элек-
тронный микроскоп Hitachi Regulus–8220 (раз-
решение 0.6 нм, 2020 г.). 

  
Основные направления текущей дея-

тельности: 
 Определение молекулярной и кристал-

лической структуры органических, элементо- и 
металлоорганических соединений, включая хи-
ральные системы, методами одномерной и дву-
мерной ЯМР-спектроскопии и рентгенострук-
турного анализа с оценкой параметров межмо-
лекулярных взаимодействий. 

 Изучение механизмов каталитических 
реакций с определением структуры каталитиче-
ски активных центров, в том числе в биметал-
лических системах с участием σ- и π-связанных 
лигандов. 

 Анализ морфологии гетерогенных ка-
тализаторов для нефтехимии и функциональ-
ных материалов методами электронной микро-
скопии. 

По инициативе лаборатории структурной 
химии в 1996 г. был создан Центр коллективного 
пользования уникальным оборудованием (ЦКП 
УФИЦ РАН), неоднократно получавший под-
держку Российской академии наук. В 2020 г. 
ЦКП выиграл крупный грант Министерства нау-
ки и высшего образования РФ на сумму 160 млн 
рублей для обновления приборной базы, вклю-
чая оборудование для ИНК УФИЦ РАН. 

За период с 1990 по 2025 год лаборатория 
выполнила более десяти проектов Российского 
фонда фундаментальных исследований и два 
крупных проекта Российского научного фонда: 

 «Синтез и электронные свойства функ-
ционально замещенных фуллеренов – нанораз-
мерные оптические молекулярные переключа-
тели» (№ 14-13-00296, 2014–2017 гг., совместно 
с группой д.х.н. А.Р. Туктарова); 

 «S- и N-функционализированные оли-
гомеры алкенов: синтез и создание новых мате-

риалов для нано- и супрамолекулярной химии» 
(№23-73-00024, 2023–2026 гг., совместно с ла-
бораторией органического синтеза под руково-
дством д.х.н. Л.В. Парфеновой). 

Помимо академических исследований, ла-
боратория активно участвует в решении при-
кладных задач регионального и федерального 
значения. После экологической катастрофы 
1991 г. по заказу ГУП «Уфаводоканал» специа-
листы лаборатории разработали методики ана-
лиза питьевой воды и государственный стан-
дарт по определению хлорсодержащих соеди-
нений. Лаборатория также выполняла ком-
плексные работы по пусконаладке и метрологи-
ческому сопровождению оборудования для  
АО «ПОЛИЭФ» (32 единицы оборудования 
введены в эксплуатацию в 2003 г.), а также по 
обращениям АО «УППО», АО «УМПО», АО 
«Салаватстекло», Арбитражного суда РБ и дру-
гих организаций региона. 

 
Перспективы развития. В перспективе 

развитие структурной химии в рамках ИНК 
УФИЦ РАН, Уфимского федерального иссле-
довательского центра и ведущих вузов Респуб-
лики Башкортостан предполагает дальнейшее и 
значительное укрепление материально-техниче-
ской базы, привлечение и подготовку молодых 
кадров, внедрение новых методов анализа и мо-
делирования. Эти направления обеспечат по-
вышение качества фундаментальных и при-
кладных исследований, выполняемых в ИНК, а 
также будут способствовать решению научно-
технических задач предприятий Уфы, Респуб-
лики Башкортостан и Урало-Поволжского ре-
гиона Российской Федерации. 

 
Авторы выражают благодарность Мини-
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