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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с пла-

нируемыми результатами освоения образовательной программы 

Результаты освоения 

образовательной про-

граммы 

(компетенции) 

Индикаторы Результаты обучения по дисциплине 

М-ОПК-1. Способен 

выполнять комплекс-

ные эксперименталь-

ные и расчетно-

теоретические иссле-

дования в избранной 

области химии или 

смежных наук с ис-

пользованием совре-

менных приборов, 

программного обес-

печения и баз данных 

профессионального 

назначения 

М-ОПК-1.1. Использует 

существующие и разра-

батывает новые методы 

получения и характери-

зации веществ и материа-

лов для решения задач в 

избранной области химии 

или смежных наук 

- знает теорию дифракции излучения на 

кристаллических веществах в рамках 

представленной программы; 

- знает форматы представления струк-

турной информации. 

М-ОПК-1.2. Использует 

современное оборудова-

ние, программное обес-

печение и профессио-

нальные базы данных для 

решения задач в избран-

ной области химии или 

смежных наук   

- умеет обрабатывать и интерпретиро-

вать дифракционные данные на базовом 

уровне; 

- владеет навыками обработки дифрак-

ционных данных с помощью современ-

ного программного обеспечения; 

- владеет навыками работы со структур-

ной информацией и базами структурных 

данных. 

М-ПК-1. Способен 

планировать работу и 

выбирать адекватные 

методы решения на-

учно-

исследовательских 

задач в выбранной 

области химии, хи-

мической технологии 

или смежных с хими-

ей науках 

М-ПК-1.3. Проводит ис-

следования и испытания 

веществ и материалов, 

инновационной химиче-

ской продукции 

- умеет извлекать из дифракционных 

данных структурную информацию об 

объекте исследования; 

- владеет навыками планирования ди-

фракционного эксперимента. 

 

2. Место дисциплины в структуре образовательной программы 

Дисциплины (практики), изучение которых необходимо для освоения дисциплины Мето-

ды дифракционных исследований – 2: 

Освоение дисциплины «Методы дифракционных исследований – 2» базируется на знани-

ях, умениях и навыках, сформированных у обучающихся по результатам изучения дисци-

плин, пройденных в бакалавриате или специалитете, или родственных им (в зависимости 

от ВУЗа, в котором получена степень бакалавра или специалиста, и предыдущих направ-

ления и профиля подготовки):  

– Методы дифракционных исследований – 1, 

– Физическая химия,  

– Неорганическая химия,  

– Органическая химия,  

– Химическая термодинамика,  

– Строение вещества,  

– Химия твердого тела,  

– Английский язык,  
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– Введение в хемоинформатику. 

 

Дисциплины  и практики, для изучения которых необходимо освоение дисциплины Ме-

тоды дифракционных исследований – 2: 

– учебная практика, ознакомительная практика,  

– производственная практика, научно-исследовательская работа,  

– подготовка к процедуре защиты и защита выпускной квалификационной работы. 

 

3. Трудоемкость дисциплины в зачетных единицах с указанием количества академи-

ческих часов, выделенных на контактную работу обучающегося с преподавателем 

(по видам учебных занятий) и на самостоятельную работу обучающегося 

Трудоемкость дисциплины – 2 з.е. (72 ч) 

Форма промежуточной аттестации: 2 семестр – экзамен 

№ Вид деятельности 
Семестр 

2 

1 Лекции, ч 17 

2 Практические занятия, ч 17 

4 
Занятия в контактной форме, ч 

из них 
38 

5 из них аудиторных занятий, ч 34 

7 консультаций, час. 2 

8 промежуточная аттестация, ч 2 

9 Самостоятельная работа, час.  34 

10 Всего, ч 72 

 

4. Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) с указанием от-

веденного на них количества академических часов и видов учебных занятий 

2 семестр 

Лекции (17 ч) 

Наименование темы и их содержание Объем, 

час 

Раздел 1. Продвинутые методы дифракционных исследований монокристаллов 

Тема 1. Хиральность. Абсолютная конфигурация. Абсолютная структу-

ра. Центр инверсии. Методы определения центра инверсии. 

2 

Тема 2. Разупорядочение в кристаллических структурах. Использование 

ограничений и дополнительных свободных переменных в уточнении. 

2 

Тема 3. Двойникование. Виды двойникования. Мероэдрические, немеро-

эдрические, псевдомероэдрические двойники 

2 

Тема 4. Апериодические кристаллы и квазикристаллы. Модулированные, 

соразмерные и несоразмерные фазы. 

2 

Раздел 2. Продвинутые методы дифракционных исследований порошковых образцов 

Тема 5. Профильный анализ в порошковой дифрактометрии. Знакомство 

с программным пакетом GSAS-II. Построение инструментального про-

филя. 

1 

Тема 6. Индицирование в порошковой дифрактометрии. 2 

Тема 7. Метод Ритвельда. Основные уравнения, уточняемые параметры и 

практические рекомендации. 

2 
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Тема 8. Количественный фазовый анализ. Метод внутреннего стандарта, 

метод добавок, метод калибровки. Безстандартный анализ методом Рит-

вельда 

1 

Тема 9. Решение структуры по порошковым данным. 2 

Тема 10. Методы «global optimization» для решения структуры по дан-

ным порошковой дифракции: общая схема; алгоритм «simulated 

annealing». 

1 

 

Практические занятия (17 ч) 

Содержание практического занятия 
Объем, 

час 

Семинар 1. Практические приемы определения абсолютной структуры 

кристаллов органических, металлоорганических и неорганических со-

единений. 

2 

Семинар 2. Практические приемы расшифровки кристаллических струк-

тур с разупорядочением. Беспорядок замещения, позиционное разупоря-

дочение, разупорядочение молекул растворителя 

2 

Семинар 3. Практические приемы расшифровки двойников. Определение 

закона двойникования, долей компонентов двойника. 

2 

Семинар 4. Практические приемы расшифровки структур апериодиче-

ских кристаллов. Знакомство с программным пакетом JANA. 

2 

Семинар 5. Профильный анализ в порошковой дифрактометрии. Знаком-

ство с программным пакетом GSAS-II. Построение инструментального 

профиля. 

1 

Семинар 6. Практические приемы проведения автоматического индици-

рования. 

2 

Семинар 7. Факторы недостоверности, ограничения, корреляция между 

параметрами в методе Ритвельда. Уточнение заселённостей позиций в 

твердых растворах. Анализ полученных результатов. Практическая рабо-

та по уточнению структуры методом Ритвельда в программном пакете 

GSAS-II. 

2 

Семинар 8. Количественный фазовый анализ. Метод внутреннего стан-

дарта, метод добавок, метод калибровки. Безстандартный анализ мето-

дом Ритвельда 

1 

Семинар 9. Решение структуры по порошковым данным. 1 

Семинар 10. Методы «global optimization» для решения структуры по 

данным порошковой дифракции: общая схема; алгоритм «simulated 

annealing». 

2 

Самостоятельная работа студентов (34 ч) 

Перечень занятий на СРС Объем, 

час 

Самостоятельная работа во время занятий 

из них: 

20 

закрепление, обобщение и повторение пройденного учебного   

материала 

4 

уточнение и дополнение сведений и знаний, полученных на лекци-

ях 

4 

выполнение домашнего задания 4 

подготовка к прохождению текущего контроля успеваемости (вы-

полнение контрольных заданий) 

4 
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изучение теоретического материала, не освещаемого на лекциях 4 

Самостоятельная работа во время промежуточной аттестации 

из них: 

14 

подготовка к экзамену 14 

 

5. Перечень учебной литературы 

5.1 Основная литература: 

1. Порай-Кошиц М.А. Основы структурного анализа химических соединений. М.: 

Высш. школа, 1989. - 191 с.; 2 экз. 

2. Асланов Л.А. Инструментальные методы рентгеноструктурного анализа. М.: Изд. 

МГУ. 1983. - 288 с.; 3 экз. 

 

5.2 Дополнительная литература: 

3. Плясова Л.М. Введение в рентгенографию катализаторов, Новосибирск, ИК СО 

РАН, 2010. – 58 с. (ссылка доступа в интернете 

http://catalysis.ru/block/?ID=5&ELEMENT_ID=1536#1536). 

4. Туманов Н.А., Болдырева Е.В. Рентгено-дифракционные исследования при высоких 

давлениях in-situ, Новосибирск, НГУ, 2009. – 49 с.; в виде электронного документа 

на кафедре химии твердого тела. 

5. Clegg W., Blake A.J., Gould R.O., Main P. Crystal Structure Analysis. Principles and 

Practice. New York: Oxford University Press, 2001. – 265 p.; 1 экз. на кафедре химии 

твердого тела. 

6. Müller P., Herbst-Irmer R., Spek A.L., Schneider T.R., Sawaya M.R. Crystal Structure 

Refinement. A Crystallographer’s Guide to SHELXL. New York: Oxford University 

Press, 2006. – 213 p.; 1 экз. на кафедре химии твердого тела. 

 

6. Перечень учебно-методических материалов по самостоятельной работе обучаю-

щихся 

1. Цыбуля С. В. Введение в структурный анализ нанокристаллов: учебное пособие: 

[для магистрантов Физ. фак. НГУ] / С.В. Цыбуля, С.В. Черепанова; Федер. 

агентство по образованию, Новосиб. гос. ун-т, Физ. фак., Каф. физ. методов 

исследования твёрдого тела, Новосибирск : Новосибирский государственный 

университет, 2009. - 87 с.; 10 экз. 

2. Громилов  С.А. Введение  в  рентгенографию поликристаллов. Учеб.-метод. 

пособие. – Новосибирск:  НГУ, 2009. – 54 с.; 8 экз. 

 

7. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет», не-

обходимых для освоения дисциплины 

7.1 Ресурсы сети Интернет 

Освоение дисциплины используются следующие ресурсы: 

-  электронная информационно-образовательная среда НГУ (ЭИОС); 

- образовательные интернет-порталы; 

- информационно-телекоммуникационная сеть Интернет.   

- «Российская национальная платформа открытого образования» (http://openedu.ru/), 

Coursera (www.coursera.org), edX (www.edx.org). 

Взаимодействие обучающегося с преподавателем (синхронное и (или) асинхронное) 

осуществляется через личный кабинет студента в ЭИОС и  электронную почту. 

 

7.2 Современные профессиональные базы данных: 
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- Кембриджский банк структурных данных CCDC CSD 

- База данных ICSD PDF-2 (демонстрационная версия) 

- Реферативно-поисковая база данных Reaxys (Elsevier) 

- Реферативно-библиографическая база данных Scopus (Elsevier) 

- Реферативно-библиографическая база данных Scifinder (Chemical Abstracts Service) 

 - Библиометрическая база данных Web of Science Core Collection (Thomson Reuters   

Scientific LLC.) 

- База данных полнотекстовых научных журналов JSTOR. 

- Электронные ресурсы издательства International Union of Crystallography  

- Электронная библиотека диссертаций Российской государственной библиотеки 

(ЭБД РГБ) 

- Электронные ресурсы российской научной библиотеки eLibrary.ru 

- Электронные ресурсы издательства American Chemical Society (ACS)  

- Электронные ресурсы издательства The Royal Society of Chemistry (RSC)  

- Электронные ресурсы издательства Wiley  

 

8. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении обра-

зовательного процесса по дисциплине 

 

Для обеспечения реализации дисциплины Методы дифракционных исследований – 2 

используется стандартный комплект программного обеспечения (ПО), включающий регу-

лярно обновляемое лицензионное ПО Windows и MS Office. 

Для изучения дисциплины требуется специализированное программное обеспечение, 

распространяемое свободно и бесплатно для студентов и преподавателей: Shelx Suite, 

ShelXle, Mercury, GSAS. 

9. Материально-техническая база, необходимая для осуществления образовательного 

процесса по дисциплине 

 

Для реализации дисциплины используются специальные помещения: 

Учебные аудитории для проведения занятий лекционного типа, практических заня-

тий, групповых и индивидуальных консультаций, текущего контроля, промежуточной и 

итоговой аттестации, самостоятельной работы обучающихся. 

Учебные аудитории укомплектованы специализированной мебелью и техническими 

средствами обучения, служащими для представления учебной информации большой 

аудитории. 

Помещения для самостоятельной работы обучающихся оснащены компьютерной 

техникой с возможностью подключения к сети "Интернет" и обеспечением доступа в 

электронную информационно-образовательную среду НГУ. 

Материально-техническое обеспечение образовательного процесса по дисциплине 

для обучающихся из числа лиц с ограниченными возможностями здоровья 

осуществляется согласно «Порядку организации и осуществления образовательной 

деятельности по образовательным программам для инвалидов и лиц с ограниченными 

возможностями здоровья в Новосибирском государственном университете». 

10. Оценочные средства для проведения текущего контроля и промежуточной атте-

стации по дисциплине 

Перечень результатов обучения по дисциплине Методы дифракционных исследова-

ний – 2 и индикаторов их достижения представлен в разделе 1. 

 

Текущий контроль 
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 Текущий контроль осуществляется в ходе семестра путем проведения выборочных оп-

росов и форме заслушивания сообщений, самостоятельно подготовленных студентами по 

заданным темам и доложенных на занятиях. Также для допуска к экзамену студентам не-

обходимо выполнить контрольные задания. 

 

Промежуточная аттестация 

 Освоение компетенций оценивается согласно шкале оценки уровня сформированности 

компетенции. Положительная оценка по дисциплине выставляется в том случае, если за-

явленные компетенции М-ОПК-1 и М-ПК-1 сформированы не ниже порогового уровня в 

области дифракционных исследований в профессиональной деятельности.  

 Окончательная оценка работы студента в течение семестра происходит на экзамене. 

Он проводится в конце семестра, в экзаменационную сессию, по билетам в устной форме. 

Вопросы билета подбираются таким образом, чтобы проверить уровень сформированно-

сти компетенций М-ОПК-1 и М-ПК-1. 

Вывод об уровне сформированности компетенций принимается преподавателем. 

Каждый вопрос билета оценивается от 0 до 5 баллов. Положительная оценка ставится, 

когда все компетенции освоены не ниже порогового уровня. Оценки «отлично», 

«хорошо», «удовлетворительно» означают успешное прохождение промежуточной 

аттестации. 

 

Описание критериев и шкал оценивания индикаторов достижения результатов 

обучения по дисциплине Методы дифракционных исследований – 2 

 

Критерии  оценивания результатов обучения Шкала 

оценивания 

Экзамен: 

–  наличие полных ответов на все вопросы с непринципиальными неточно-

стями, 

– осмысленность, структурированность, логичность и аргументированность 

ответов,  

– точность и корректность применения терминов и понятий, 

Отлично 

Экзамен:  

– наличие полных ответов на все вопросы с несущественными ошибками, 

– осмысленность, структурированность, логичность и аргументированность 

ответов, наличие затруднений в объяснении отдельных процессов и явлений,  

– точность и корректность применения терминов и понятий при наличии не-

значительных ошибок. 

Хорошо 

Экзамен:  

– наличие ответов на все вопросы, часть из которых неполные и/или с суще-

ственными ошибками, 

– осмысленность и структурированность в изложении материала, наличие 

ошибок в логике, аргументации и объяснении отдельных процессов и явле-

ний,  

– корректность применения терминов и понятий при наличии незначитель-

ных ошибок. 

Удовлетво-

рительно 

Экзамен:  

–  наличие ответов не на все вопросы, часть из которых неполные и/или с 

существенными ошибками, 

– отсутствие осмысленности, структурированности, логичности и аргумен-

тированности в изложении материала,  

Неудовле-

творитель-

но 
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Типовые контрольные задания и иные материалы, необходимые для оценки ре-

зультатов обучения 

 

Примеры контрольных заданий на практических занятиях: 

 

 

 

Задание 1. Расшифровка структуры кристалла, который представляет собой псевдо-

мероэдрический двойник. Интегрирование первичных дифракционных данных для кри-

сталла – псевдомероэдрического двойника, определение закона двойникования, расшиф-

ровка кристаллической структуры. 

 

Задание 2. Индицирование порошковых рентгенограмм. Индицирование рентгено-

грамм соединений с кубической и моноклинной симметрией 

 

 

Примеры экзаменационных заданий: 

1. Понятие хиральности. Аномальное рассеяние. Параметр Флэка. 

2. Виды разупорядочения в кристаллах. Влияние разупорядочения на дифракционную 

картину.  

3. Виды разупорядочения в кристаллах. Влияние разупорядочения на дифракционную 

картину.  

4. Понятие инструментальной функции. Методы построения. Метод фундаментальных 

параметров. 

 

  

–  грубые ошибки в применении терминов и понятий. 
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