
 

Министерство науки и высшего образования Российской Федерации
Федеральное государственное автономное образовательное учреждение

высшего образования 
государственный университет» (Новосибирский государственный 

 
 
 
 

РАБОЧАЯ ПРОГРАММА ДИСЦИПЛИНЫ
 

Специальность: 
направленность (профиль): Фундаментальная и прикладная химия

 
Разработчик: 

д.х.н., проф. Болдырева Е.В

 

 
Зав. кафедрой 

Академик РАН, д.х.н., проф. 

 
Руководитель программы:

д.х.н., доц. Емельянов В.А
 

1 

Министерство науки и высшего образования Российской Федерации
Федеральное государственное автономное образовательное учреждение

высшего образования «Новосибирский национальный исследовательский 
государственный университет» (Новосибирский государственный 

 
Факультет естественных наук 

______________ Резников В. А.
Подпись

5 октября 2020 г.

РАБОЧАЯ ПРОГРАММА ДИСЦИПЛИНЫ

Химия твердого тела 

Специальность: 04.05.01 Фундаментальная и прикладная химия
направленность (профиль): Фундаментальная и прикладная химия

 
 

Форма обучения: очная  
 

Болдырева Е.В.                               

д.х.н., проф. Болдырев В.В.                                              

Руководитель программы: 

А.                                                                      

 
 
 
 
 
 
 

Новосибирск, 2020 

Министерство науки и высшего образования Российской Федерации 
Федеральное государственное автономное образовательное учреждение 

«Новосибирский национальный исследовательский 
государственный университет» (Новосибирский государственный университет, НГУ) 

 
СОГЛАСОВАНО 

 
Декан ФЕН 

 
______________ Резников В. А. 
Подпись 

 
5 октября 2020 г. 

 

РАБОЧАЯ ПРОГРАММА ДИСЦИПЛИНЫ 

04.05.01 Фундаментальная и прикладная химия 
направленность (профиль): Фундаментальная и прикладная химия 

                          

Болдырев В.В.                                               

       

 



2 
 

Содержание 

1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с 
планируемыми результатами освоения образовательной программы ..................................... 3 

2. Место дисциплины в структуре образовательной программы ............................................. 5 

3. Трудоемкость дисциплины в зачетных единицах с указанием количества академических 
часов, выделенных на контактную работу обучающегося с преподавателем (по видам 
учебных занятий) и на самостоятельную работу обучающегося ............................................. 5 

4. Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) с указанием 
отведенного на них количества академических часов и видов учебных занятий ................... 6 

5. Перечень учебной литературы ............................................................................................... 12 

6. Перечень учебно-методических материалов по самостоятельной работе обучающихся 14 

7. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет», 
необходимых для освоения дисциплины .................................................................................. 14 

8. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении 
образовательного процесса по дисциплине .............................................................................. 14 

9. Материально-техническая база, необходимая для осуществления образовательного 
процесса по дисциплине ............................................................................................................. 15 

10. Оценочные средства для проведения текущего контроля и промежуточной аттестации 
по дисциплине .............................................................................................................................. 15 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  



3 
 

1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с 

планируемыми результатами освоения образовательной программы 

Результаты освоения 
образовательной программы 

(компетенции) 
Индикаторы 

Результаты обучения по 
дисциплине 

С-ОПК-1. Способен 
анализировать, 

интерпретировать и 
обобщать результаты 

экспериментальных («в 
стекле» и «in silico») работ 

химической направленности 

С-ОПК-1.1. 
Систематизирует и 

анализирует результаты 
химических экспериментов, 
наблюдений, измерений, а 
также результаты расчетов 

свойств веществ и 
материалов 

 

-владеет основными понятиями 
химии твердого тела, в рамках 
представленной программы и 

использует их при анализе 
результатов собственных 

экспериментов и расчетно-
теоретических работ 

 

С-ОПК-1.3. Формулирует 
заключения и выводы по 

результатам анализа 
литературных данных и 

собственных 
экспериментальных работ 

химической направленности 

-умеет анализировать 
химическую информацию, 

выделяя основные проблемы из 
области химии твердого тела, 
предлагать пути их решения 

С-ОПК-4. Способен 
планировать химический 

эксперимент «в стекле» и «in 

silico», обрабатывать и 
интерпретировать 

полученные результаты с 
использованием 

теоретических знаний и 
практических навыков 

решения математических и 
физических задач 

С-ОПК-4.1. Использует 
базовые знания в области 
математики и физики при 

планировании работ 
химической направленности 

 

- применяет базовые знания в 
области математики и физики 

при планировании работ в 
области химии твердого тела 

С-ОПК-4.2. Обрабатывает 
данные с использованием 

стандартных методов 
аппроксимации численных 

характеристик 
 

- умеет обрабатывать данные с 
использованием стандартных 

способов аппроксимации 
численных характеристик при 
решении практических задач 

химии твердого тела из 
разделов: описание 

кристаллических структур, 
рентгенография, дефекты в 
твердых телах, физические 

свойства и реакционная 
способность твердых веществ. 

С-ОПК-4.3. Интерпретирует 
результаты химического 

эксперимента с 
использованием 
представлений о 

фундаментальных физико-
химических законах 

- анализирует химическую 
информацию, используя знания 

физических законов и 
представлений в области химии 

твердого тела 

С-ОПК-5. Способен 
использовать 

информационные базы 
данных и адаптировать 

существующие программные 

С-ОПК-5.1. Использует 
современные IT-технологии 

при сборе, анализе и 
представлении информации 

химического профиля, 

- умеет использовать 
современные базы данных 
кристаллических структур 

органических, неорганических 
и биологических 
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Результаты освоения 
образовательной программы 

(компетенции) 
Индикаторы 

Результаты обучения по 
дисциплине 

продукты для решения задач 
профессиональной 

деятельности с учетом 
основных требований 

информационной 
безопасности 

соблюдая нормы и 
требования 

информационной 
безопасности 

 

макромолекулярных 
соединений 

 

С-ОПК-5.2. Использует 
стандартные и 

оригинальные программные 
продукты, при 

необходимости адаптируя 
их для решения зада 
профессиональной 

деятельности 
 

- умеет использовать 
стандартные программные 
продукты для визуализации 
кристаллических структур  

соединений 

С-ОПК-5.3. Использует 
современные 

вычислительные методы для 
обработки данных 

химического эксперимента, 
моделирования свойств 
веществ (материалов) и 
процессов с их участием 

- умеет использовать 
современные вычислительные 
методы для обработки данных 
химического эксперимента при 

решении практических задач 
химии твердого тела 

С-ПК-5. Способен 
использовать современные 
экспериментальные методы 
для установления состава, 
структуры и реакционной 
способности известных и 

новых соединений и 
материалов 

С-ПК-5.1. Выбирает и 
использует современные 

экспериментальные методы, 
в том числе и «in silico», для 

подтверждения и 
установления состава и 
строения соединений и 

материалов 
 

- знает основные физико-
химические методы, которые 
используются для решения 

задач в области химии твердого 
тела 

С-ПК-5.2. Исследует 
реакционную способность 
соединений и материалов с 
применением современных 

экспериментальных и 
квантово-химических 

методов 

- знает основные физико-
химические методы, которые 

используются для исследования 
реакционной способности 
соединений и материалов 

С-ПК-6. Способен 
использовать современные 
инструментальные методы 

для установления 
физических и физико-
химических свойств 
известных и новых 

соединений и материалов 

С-ПК-6.1. Исследует 
физические и физико-
химические свойства 

(оптические, магнитные, 
электрические, 
каталитические, 

термические и т. п.) 
известных и новых 

соединений и материалов с 
применением современного 

-знает теоретические основы 
физико-химических методов 

исследования 

конденсированных фаз 
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Результаты освоения 
образовательной программы 

(компетенции) 
Индикаторы 

Результаты обучения по 
дисциплине 

научного оборудования 

 

2. Место дисциплины в структуре образовательной программы 

Дисциплина Химия твердого тела входит в базовую часть образовательной 
программы (Б1.Б21) и изучается в 6 семестре.  

Освоение дисциплины Химия твердого тела базируется на знаниях, умениях и 
навыках, сформированных у обучающихся по результатам изучения следующих 
дисциплин:  

• Физическая химия; 
• Неорганическая химия; 
• Органическая химия; 
• Введение в хемоинформатику; 
• Физика (механика, электродинамика, квантовая механика, молекулярная и 

статистическая физика); 
• Математический анализ; 
• Высшая алгебра; 
• Теория вероятностей и математическая статистика. 
Результаты освоения дисциплины «Химия твердого тела» используются в следующих 

дисциплинах: 
• Супрамолекулярная химия; 
• Специальные дисциплины: «Основы кристаллохимии», «Функциональные 

материалы», «Рентгеновские методы», «Научные основы приготовления 
катализаторов», «Методы дифракционных исследований - 1», «Методы 
дифракционных исследований - 2», «Основные принципы научного 
материаловедения», «Малоугловое рассеяние рентгеновского излучения и 
нейтронов (МУРРН)», «Кембриджский банк структурных данных и органическая 
химия», «Физика и химия поверхности», «Материалы для меганауки», 
«Низкоразмерные объекты: создание и исследование», «Реакционная способность 
твердых веществ», «Физическая химия и фармация – от лекарственного вещества к 
лекарственной форме», а также при прохождении учебной и производственной 
практик. 

 

3. Трудоемкость дисциплины в зачетных единицах с указанием количества 

академических часов, выделенных на контактную работу обучающегося с 

преподавателем (по видам учебных занятий) и на самостоятельную работу 

обучающегося 

Трудоемкость дисциплины – 5 з.е. (180 ч) 
Форма промежуточной аттестации: 6 семестр –экзамен 
Формы текущего контроля:  
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В ходе прохождения курса студенты самостоятельно решают три задания, которые 
сдают на проверку преподавателю, ведущему практические занятия. Преподаватель также 
контролирует усвоение материала на каждом практическом занятии. 

 

№ Вид деятельности  

1 Лекции, ч 51 

2 Практические занятия, ч 51 

2 
Занятия в контактной форме, ч 

из них 

114 

3 аудиторных занятий, ч 102 

 консультация перед экзаменом, ч 4 

4 промежуточная аттестация, ч 8 

5 Самостоятельная работа, ч  66 

6 Всего, ч 180 

 

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

отведенного на них количества академических часов и видов учебных занятий 

6 семестр 

Лекции (51 ч) 
 

Наименование темы и их содержание Объем, 
час 

Введение. Предмет химии твердого тела 
Тема В1. Предмет Химии твердого тела, связь этой науки с другими 
дисциплинами, основные задачи и методы, фундаментальные проблемы и 
практические приложения. 

1 

Блок 1. Принципы описания идеальных и реальных кристаллических и некристаллических 

структур на разных иерархических уровнях. Основные понятия кристаллографии и 

кристаллохимии. 

Тема Б1.1. Основные принципы описания структуры периодических 
кристаллов. Точечная и пространственная симметрия. Трансляционная 
симметрия. Решетки Бравэ, группы Бравэ, элементарная ячейка, точечная 
группа симметрии, кристаллографический класс, кристаллическая система, 
пространственная группа симметрии, правильная система точек, независимая 
часть.  

2 

Тема Б1.2. Пользование базами данных, в которых хранится информация о 
структурах твердых веществ: извлечение и анализ структурной инфор-мации, 
представление структурных данных в общепринятых форматах, необходимых 
для публикации в международных научных журналах и депонирования в базах 
данных. Визуализация структур. 

2 

Тема Б1.3. Особенности строения металлов, ионных, ковалентных, 
молекулярных кристаллов, кристаллов синтетических и биополимеров, 
кристаллов металло-органических и координационных соединений, органо-
неорганических гибридных соединений, минералов. Примеры основных 
структурных типов, понятие «структурообразующего мотива».   

2 
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Тема Б1.4. Факторы, определяющие формирование той или иной структуры.  
Связь типов межатомных и межмолекулярных взаимодействий со структурой, 
термодинамической и кинетической устойчивости и метастабильности 
структур, полиморфизм, политипизм. Описание структур через плотные и 
плотнейшие упаковки, в координационных полиэдрах 

2 

Тема Б1.5. Основные понятия физико-химии поверхности. Равновесная и 
неравновесная огранка кристаллов и методы управления ею. Строение внешней 
поверхности и внутренних (доменных, межкристаллитных) границ. Влияние 
размера и формы частиц на термодинамическую и кинетическую устойчивость 
определенной структуры. 

2 

Тема Б1.6. Отклонения от идеальной структуры. Различные виды дефектов 
(собственных и примесных, точечных, одномерных, двумерных и объемных, 
дефекты упаковки, сдвиговые структуры, ассоциаты дефектов. Дефекты объема 
и поверхности. Двойники, малоугловые и большеугловые границы, вицинали.  

2 

Тема Б1.7. Равновесные и неравновесные концентрации дефектов. Способы 
управления дефектностью. Взаимосвязь дефектности и нестехиометрии 
твердых веществ. 

2 

Тема Б1.8. Принципы описания аморфных твердых тел и мезофаз. 
Полиаморфизм. Понятие иерархических структур и принципы их описания. 
Нанокристаллы, наноструктурированные системы. Фотонные кристаллы. 

2 

Блок 2. Электронное строение веществ в твердом состоянии и магнитная структура 

Тема Б2.1. Зонное строение твердых веществ (переход от атомных и 
молекулярных орбиталей к кристаллическим во взаимосвязи с симметрией 
структуры), различия между диэлектриками, металлами, собственными и 
примесными полупроводниками, методы управления шириной запрещенной 
зоны. 

2 

Тема Б2.2. Взаимосвязь электронного строения и нестехиометрии, окраски, 
электронной проводимости. Явления на контактах двух металлов, двух 
полупроводников, металлов и полупроводников. Электронно-дырочное 
равновесие в полупроводниках, электронные переходы под действием света, а 
также взаимосвязь между концентрацией структурных и электронных 
дефектов. Рассматриваются молекулярные металлы и полупроводники, 
топологические изоляторы, градиентные полупроводниковые материалы, 
низкоразмерные материалы.  

2 

Тема Б2.3. Магнитная структура твердых веществ. Понятия экситонов, 
поляронов, магнонов. Основные невалентные взаимодействия в твердых 
веществах. Молекулярные магнетики. 

2 

Тема Б2.4. Взаимосвязь типов химических связей, межатомных и 
межмолекулярных взаимодействий и структуры некристаллических и 
кристаллических веществ, в том числе в экстремальных условиях температуры 
и давления. 

2 

Блок 3. Процессы, обеспечивающие массоперенос в твердых веществах на микро- и макро- 
уровнях 

Тема Б3.1. Процессы диффузии и самодиффузии. Ионная проводимость в 
«обычных» и суперионных соединениях. Другие механизмы массопереноса в 
системах, в которых присутствуют твердые вещества, в том числе, процессы, 
вовлекающие флюидные фазы, диффузия по границам зерен и блоков, а также 
явления сверхпластичности и деформационного перемешивания. 

2 

Блок 4. Структурные, термодинамические и кинетические аспекты превращений с участием 
твердых веществ 
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Тема Б4.1. Особенности и основные закономерности превращений с участием 
твердых веществ различных типов – кристаллизации из разных сред, 
плавления, сублимации, растворения, разложения, внутримолекулярной 
изомеризации, ди- и полимеризации, структурные превращения (полиморфные 
превращения, разупорядочение, аморфизация), реакции «твердое тело + газ», 
«твердое тело + жидкость», «твердое + твердое», реакции в матрицах, микро- и 
нано-реакторах, на поверхностях. Реакции, вызываемые изменениями 
температуры (нагревание или охлаждение, вплоть до криогенных условий), 
давления, воздействием излучения (свет, жесткое излучение, т.е. фото- и 
радиационные превращения), а также различных видов механического 
воздействия (механическая активация и механохимия).  

2 

Тема Б4.2. Сходства и различия превращений с участием неорганических и 
органических соединений. «Топохимический принцип», «топотаксия», 
«реакционная полость», «локализация и автолокализация», «обратная связь». 
Роль механических напряжений и их релаксации по различным каналам в 
превращениях с участием твердых веществ. Примеры термо- и фото- 
механических эффектов, способы управления размером и морфологией 
продуктов превращения за счет использования знаний о механизмах обратной 
связи с участием возникновения и релаксации механических напряжений 

2 

Тема Б4.3. Влияние на превращения структуры, дефектов, поверхности, размера 
и формы частиц, числа, площади и строения межчастичных контактов. 

2 

Тема Б4.4. Процессы на поверхности и в объеме работающего твердого 
катализатора в гетерогенном катализе. 

2 

Тема Б.4.5. Особенности гетерогенных процессов на твердых электродах и в 
твердых электролитах в электрохимических реакциях. 

2 

Блок 5. Взаимосвязь «состав – структура – способ получения – свойства» твердых веществ 
Тема Б5.1. Взаимосвязь «состав – структура – способ получения – свойства» 
(основная парадигма материаловедения) применительно к твердым веществам. 
Понятие физического свойства. Свойства, определяемые симметрией 
структуры. Принцип Кюри и принцип Нейманна, скалярные, векторные и 
тензорные свойства. Примеры пироэлектриков, сегнетоэлектриков, магнитных 
материалов.  

2 

Тема Б5.2. Влияние на механические свойства, окраску, ионную и электронную 
проводимость, отклик на электромагнитные поля таких характеристик как 
структура объема и поверхности (разные иерархические уровни), дефектность, 
размер и форма частиц, а также строение композитов и гибридных материалов.  

2 

Тема Б5.3. Различные препаративные методы и влияние выбора метода на 
формирование структуры (разные иерархические уровни), дефектности, 
размера и формы частиц, свойства. Общие принципы модифицирования, 
дизайна и получения материалов в рамках основной парадигмы 
материаловедения «состав – структура – способ получения – свойства». 

2 

Блок 6. Физико-химические методы исследования веществ в твердом состоянии 
Тема Б6.1. Общий обзор экспериментальных и теоретических методов 
исследования твердых веществ и превращений с их участием (дифракция 
рентгеновских лучей, нейтронов и электронов, в том числе, на установках 
класса мега-сайенс (центры синхротронных исследований, лазеры на 
свободных электронах, источники нейтронов), колебательная, оптическая, 
высокоэнергетическая, диэлектрическая спектроскопия, спектроскопия ЯМР и 
ЭПР, оптическая и электронная, атомно-силовая и туннельная микроскопия, 
термический анализ и калориметрия, методы исследования размера частиц, 
пористости, механических свойств, измерение ионной и электронной 
проводимости, магнитных свойств). Методы для изучения состава, строения 
объема и поверхности, а также дефектности твердых веществ, в том числе, с 

2 
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пространственным и временным разрешением, с исследованием процессов in 
situ и operando.  
Тема Б6.2. Методы, основанные на дифракции излучения. Формирование 
дифракционной картины. Векторное условие дифракции. Построение Эвальда. 
Уравнение Вульфа-Брэгга. Качественный и количественный анализ.  
Поглощение рентгеновского излучения. Расшифровка, уточнение, анализ 
структуры. Использование дифракционных методов для изучения химической 
связи и невалентных взаимодействий. Анализ размера частиц, дефектности и 
механических напряжений. Дифракция от нанокристаллов и 
наноструктурированных образцов. 

2 

Тема Б6.3. Связь симметрии структуры и дифракционной картины. 
Апериодические кристаллы. Определение через дифракционную картину. 
Модулированные фазы и квазикристаллы. Дифракция от некристаллических 
(аморфных) образцов.  

2 

Заключение. Значение химии твердого тела для всех остальных разделов химии, а также ее 
практические приложения при дизайне и получении материалов и устройств, а также 
биомедицинские приложения. 
Тема З1. Использования химии твердого тела при решении задач, возникающих 
в неорганической, органической, аналитической, физической химии, при 
работах в области катализа, физикохимии материалов, структурной биологи, 
биотехнологии твердых субстратов и других разделов физики и химии, где 
используются твердые вещества. Целенаправленный синтез и модификация 
материалов, лекарственных препаратов, необычных соединений, разработка 
новых химических технологий (в том числе, «сухих» технологий), а также 
вклад химии твердого тела в решение экологических проблем, реализацию 
принципов «зеленой химии», улучшение здоровья и качества жизни людей.  

1 

Тема З.2. Фундаментальные проблемы химии и физики конденсированного 
состояния вещества, в первую очередь, проблемы исследования реакционной 
способности веществ в твердом состоянии, управления селективностью, 
скоростью и пространственным развитием реакций с участием твердых 
веществ, составом, структурой и прочими характеристиками продуктов 
реакции. 

1 

 
Практические занятия (51 ч) 

Содержание практического занятия 
Объем, 

час 
Семинар 1. Знакомство с моделями структур веществ и соединений. Поиск 
повторяющихся фрагментов, элементов симметрии. Выделение элементарных 
ячеек. Подсчет числа формульных единиц в элементарной ячейке. 
Представление элементарных ячеек с указанием кристаллографических 
координат атомов. 

2 

Семинар 2. Работа с Кембриджским банком структурных данных и программой 
Mercury – поиск элементов симметрии в программе Mercury, преобразование 
координат, соответствующих этим операциям симметрии, различные способы 
выбора элементарной ячейки, различные способы визуализации структуры. 

2 

Семинар 3. Работа с Кембриджским банком структурных данных, программой 
Mercury и Международными таблицами кристаллографии – сравнение 
символов пространственных групп симметрии при разном выборе системы 
кристаллографических координат и элементарных ячеек для одной и той же 
структуры. Распознавание одной и той же структуры в разных описаниях с 
использованием программных средств программы Mercury. Преобразования 
координат правильной системы точек при разном выборе элементарных ячеек. 

3 

Семинар 4. Работа с Кембриджским банком структурных данных и программой 
Mercury – поиск полиморфных модификаций одного и того же соединения, 
сравнение структурных мотивов в них, сравнение межмолекулярных 
взаимодействий и конформаций молекул.  

2 
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Семинар 5. Работа с моделями структур основных структурных типов – поиск 
плотных и плотнейших упаковок, координационных полиэдров. Сравнение 
полиморфных модификаций одних и тех же веществ, сопоставление их 
структур со свойствами. Нахождение политипов. Описание структур силикатов 
и алюмосиликатов в координационных полиэдрах, сопоставление типа 
структуры, стехиометрической формулы, свойств.  

2 

Семинар 6. Рассмотрение равновесной огранки для кристаллов, структуры 
которых рассматривались и анализировались на предыдущих занятиях. 
Интерпретация, почему она именно такая. Анализ симметрии внешней формы 
кристаллов в сопоставлении с симметрией внутреннего строения. Рассмотрение 
неравновесной формы кристаллов тех же соединений. Интерпретация, почему 
удалось получить кристаллы такой формы. Для кристаллов в форме пластин и 
иголок сопоставление формы, относительных скоростей роста граней, 
относительных значений удельной поверхностной энергии разных граней и 
внутренней структуры.  

2 

Семинар 7. Решение задач на собственные и примесные точечные дефекты. 
Оценка равновесной концентрации собственных точечных дефектов в 
зависимости от температуры для разных веществ. Обозначения Крегера-Винка. 
Квазихимические уравнения. Компенсация заряда при образовании 
собственных и примесных точечных дефектов. 

2 

Семинар 8. Продолжение решения задач на собственные и примесные точечные 
дефекты. Расчет изменения концентрации собственных точечных дефектов при 
введение различных примесей.  Расчет изменения концентрации собственных 
точечных дефектов в оксидах при изменении парциального давления кислорода 
над образцом. Связь дефектности с нестехиометрией. Четыре различных 
случая. 

2 

Семинар 9. Решение задач на дислокации. Сопоставление структуры и систем 
скольжения дислокаций на примере различных структурных типов. Численная 
оценка относительных энергий дислокаций в зависимости от типа дислокаций, 
величины и направления вектора Бюргерса. Качественная интерпретация 
явлений, в основе которых лежат образование, движение, взаимодействие, 
исчезновение дислокаций.  

2 

Семинар 10. Решение задач на дефекты упаковки и кристаллографического 
сдвига. Анализ возможности возникновения дефектов упаковки в структурах 
определенных типов и прогноз их ориентации. Анализ возможности 
возникновения дефектов кристаллографического сдвига в объеме кристаллов 
оксидов и халькогенидов, связь со стехиометрией, протеканием окислительно-
восстановительных реакций на поверхности. 

2 

Семинар 11. Работа с моделями структур аморфных веществ. Анализ их в 
терминах упаковок полиэдров. Описание аморфных структур через 
многогранники Вороного-Дирихле. Сопоставление с кристаллическими 
структурами тех же веществ. Иллюстрация построения парной функции 
радиального распределения для аморфной структуры на конкретном примере. 

2 

Семинар 12. Решение задач на электронное строение твердых веществ. 
Качественное построение зонных диаграмм для моделей кристаллов с 
одномерной периодичностью, с разным заполнением элементарной ячейки, в 
зависимости от симметрии и заполнения атомных или молекулярных орбиталей 
транслируемых атомов или молекул. Зонное строение, соответствующее 
металлам, диэлектрикам, полупроводникам. Пайерлсовская неустойчивость. 
Иллюстрация понятий функций Блоха и зоны Бриллюэна. 

2 

Семинар 13. Продолжение решения задач на электронное строение твердых 
веществ. Оценка длины волны и энергии излучения, необходимого для 
возбуждения электрона из валентной зоны в зону проводимости для 
конкретных примеров соединений. Связь с окраской и величиной электронной 
проводимости. Предсказание направления изменения ширины запрещенной 
зоны, окраски и собственной электронной проводимости при изменении 

2 
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химического состава одноэлементных и бинарных полупроводников. 
Семинар 14. Продолжение решения задач на электронное строение твердых 
веществ. Примесные уровни. Связь с типом электронной проводимости. 
Полупроводниковые свойства нестехиометрических соединений. Решение 
задач на влияние парциального давления кислорода над оксидами, серы над 
халькогенидами на электронную проводимость в них. Примесные уровни и 
центры окраски.  

2 

Семинар 15. Задачи на понимание явлений на контактах двух металлов, двух 
полупроводников, металлов и полупроводников. Тренировка предсказания 
изменений зонных диаграмм и перераспределения электронов и дырок на 
контакте.  

2 

Семинар 16. Задачи на ассоциаты дефектов. Рассмотрение различных видов 
ассоциатов дефектов на конкретных примерах в привязке к свойствам и 
структуре соединений, образующихся в ходе последовательных окислительно-
восстановительных реакций. Интерпретация явлений, обусловленных 
взаимодействием дефектов между собой. 

2 

Семинар 17. Задачи на магнитное строение кристаллов. Тренировка умения 
найти на моделях разные типы магнитных структур. Тренировка умения связать 
магнитную структуры с идеальной и дефектной кристаллической структурой. 
Тренировка умения связать определенные явления в твердых веществах с их 
магнитным строением. 

2 

Семинар 18. Задачи на самодиффузию и диффузию в кристаллах. Оценка 
смещения частицы по ломаной и по прямой в ходе хаотической диффузии. 
Численная оценка проникновения диффундирующей частицы вглубь вещества 
в зависимости от величины коэффициента диффузии ее в данном веществе на 
конкретных примерах. Сравнение перемещений для атомов и вакансий для 
разных механизмов диффузии. Задачи на применение законов Фика. Задачи на 
пространственное развитие реакций «твердое тело + газ» и «твердое + твердое» 
в зависимости от типа дефектности образца и механизма диффузии. 

2 

Семинар 19. Задачи на ионную проводимость. Задачи на нахождение энтальпий 
образования и энергий активации миграции точечных дефектов на основании 
сравнения ионной проводимости в чистых и допированных кристаллах. Задачи 
на оценку относительной подвижности разных видов точечных дефектов на 
основании измерения изотермы Коха-Вагнера. 

2 

Семинар 20. Задачи на принцип Кюри и принцип Нейманна. Рассмотрение 
кристаллических структур в привязке к физическим свойствам данных веществ. 
Анизотропия свойств и кристаллическая структура. 

2 

Семинар 21. Задачи на применение метода рентгеновской дифракции. 
Идентификация фазы по порошковой дифрактограмме. Примеры с 
использованием современных баз данных и программных продуктов. 

2 

Семинар 22. Задачи на применение метода рентгеновской дифракции. 
Идентификация фазы по данным монокристального анализа. Примеры с 
использованием современных баз данных и программных продуктов. 

2 

Семинар 23. Задачи и иллюстративные примеры на изучение процессов с 
участием твердых веществ с помощью дифракционных методов. Изменение 
параметров элементарной ячейки, появление новых промежуточных фаз или 
фазы продукта превращения, определение их состояния (монокристалл, 
поликристалл, нанокристаллический или наноструктурированный образец, 
модулированная фаза, аморфный образец). Иллюстрация дополнительной 
информации, которую могут дать другие методы. 

2 

Семинар 24. Задачи на описание зависимости степени превращения от времени 
для разных картин пространственного развития реакций в твердых веществах. 
Реакции в одной частице, идущие через образование и рост зародышей, а также 
реакции в смесях твердых веществ. 

2 

Cеминар 25. Рассмотрение примеров на управление реакционной способностью 
твердых веществ. Предлагается для конкретной реакции объяснить 

2 
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наблюдаемые экспериментальные факты, как гипотезу, и новые эксперименты 
для проверки этой гипотезы. Предлагается предложить способ(ы) решения 
конкретной практической задачи, опираясь на знания, полученные в курсе 
химии твердого тела. 

 

Самостоятельная работа студентов (66 ч) 

Перечень занятий на СРС Объем, 
час 

Самостоятельная работа во время занятий 
из них: 

44 

закрепление, обобщение и повторение пройденного учебного   
материала 

6 

уточнение и дополнение сведений и знаний, полученных на 
лекциях 

6 

выполнение домашних заданий 26 
изучение теоретического материала, не освещаемого на лекциях 6 

Самостоятельная работа во время промежуточной аттестации 
из них: 

22 

подготовка к экзамену 22 
 

5. Перечень учебной литературы 

5.1. Основная литература 

 
1. Вест, А. Химия твердого тела. Теория и приложения: пер. с англ. / А. Вест, –М.: Мир, 

1988. Ч. 1. –556 с., Ч. 2. –338 с. 
2. Болдырева Е.В. Описание симметрии кристаллических структур. Изд-во НГУ, 1995 

(переиздание 2015).  
3. Китель Ч. Введение в физику твердого тела. М., 1978. 
4. Ашкрофт Н., Мермин Н. Физика твердого тела. «Мир»,1979, т.II. 
5. Павлов С.В., Болдырева Е.В. Рентгеновский структурный анализ. Пособие для 

студентов. Новосибирский государственный университет, 1999, 64 с. 
 

5.2. Дополнительная литература 
 

1. Болдырева Е.В. Сборник заданий и вопросов по курсу «химия твердого тела». Пособие 
для студентов //  Новосибирский государственный университет,  1987. 

2. Болдырева Е.В. Иллюстративный материал к курсу «химия твердого тела». Пособие 
для студентов //  Новосибирский государственный университет,  1990. 

3. Воробьева, Т. Н. Химия твердого тела: Классический университетский учебник / Т. Н. 
Воробьева, А. И. Кулак. Т. В. Свиридова. –Мн: БГУ, 2011. – 332 с.  

4. Кнотько, А. В. Химия твердого тела: Учеб. пособие для студентов вузов / А. В. Кнотько, 
И. А. Пресняков, Ю. Д. Третьяков. –М.: Академия, 2006. –304 с. 

5. Третьяков, Ю. Д. Введение в химию твердофазных материалов. Классический 
университетский учебник / Ю. Д. Третьяков, В. И. Путляев. –М.: Наука. 2006. –400 с. 

6. Пущаровский Д.Ю. Рентгенография минералов. М.: ЗАО «Геоинформмарк», 2000. 
7. Бернштейн Дж. Полиморфизм молекулярных кристаллов / Пер. с англ.; под ред. М.Ю. 

Антипина, Т.В. Тимофеевой. М.: Наука, 2007. 
8. Дребущак В.А. Термоэлектричество в термическом анализе и калориметрии: учеб. 

пособие- Новосибирск: НГУ. - 2009. - 166 с. 
9. Бокий Г.Б. Кристаллохимия. «Химия», 1971.  
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10. Чупрунов Е.В., Хохлов А.Ф., Фадеев М.А. Основы кристаллографии. М., Физматлит, 
2006. 

11. Бутягин П.Ю. Химическая физика твердого тела. М., изд-во МГУ, 2006. 
12. Дж. Най. Физические свойства кристаллов. М.: «Мир», 1967 (и более поздние 

переиздания). 
13. Современная кристаллография т. 4. Физические свойства кристаллов. Под ред. 

Б.К.Вайнштейна, М.: «Наука», 1981. 
14. Франк-Каменецкий Д.А. Основы макрокинетики. Диффузия и теплопередача в 

химической кинетике. 4-е изд., ИД “Интеллект”, 2008. 
15. Ляхов Н.З. Кинетика твёрдофазных реакций, вып. 1, Топохимическая кинетика, 

Новосибирск, НГУ, 1982. 
16. Будников П.П., Гинстлинг А.М. Реакции в смесях твердых веществ. М.: Стройиздат, 

1971. 
17. Барре П., Кинетика гетерогенных процессов. М., Мир, 1976. 
18. Фистуль, В. И. Физика и химия твердого тела / В. И. Фистуль В 2-х тт. - М.: 

Металлургия, 1995. Т 1. –320 с. Т 2. –480 с. 
19. В.А. Дребущак, Г.Ю. Шведенков. Термический анализ. Пособие для студентов, НОЦ, 

Новосиб. гос. ун-т, Новосибирск, 2002, 35 с. (и более позднее переиздание). 
20. Китайгородский А.И. Молекулярные кристаллы. М.: Наука, 1971. 
21. Браун, М. Реакции твердых тел: пер. с англ. / М. Браун, Д. Доллимор, А. Галвей. −М.: 

Мир, 1983. – 360 с. 
22.  Новиков И.И., Розин К.М. Кристаллография и дефекты в кристаллической решетке. - 

М.: Наука, 1990. 
23.  Порай-Кошиц М.А. Основы структурного анализа химических соединений. М.: 

Высш. шк., 1989. 
24. Хенней Н. Химия твердого тела. - М.: Мир, 1971.  
25. Бокштейн Б.С., Ярославцев А.Б. Диффузия атомов и ионов в твердых телах. М.: 

МИСИС, 2005.  
26. Келли и Гровс Г. Кристаллография и дефекты в кристаллах. «Мир», 1979. 
27. Ярославцев А.Б. Химия твердого тела. М., Изд-во Научный мир, 2009.  
 

5.3. Интернет-ресурсы 

1. А.А. Матвиенко, Типовые задачи по химии твердого тела. Дефекты в кристаллах, 
Учебно-методическое пособие, НГУ, 2011 
(http://htt.nsu.ru/edumaterials/Posobie_Deffecty.pdf). 
2. Презентации лекций к курсу «химия твердого тела» на электронной образовательной 

платформе НГУ https://el.nsu.ru. 
4. Учебные материалы на сайте Международного союза кристаллографов (www.iucr.org)/ 
5. Учебные материалы на сайте Кембриджского центра структурных данных (www.ccdc. 
cam.ac.uk). 
6. Кристаллографический сервер Бильбао http://www.cryst.ehu.es/. 
7. Учебные материалы на сайте Международного центра дифракционных исследований 
(https://www.icdd.com/# ). 
8. Boldyreva E.V. Teaching general chemistry, solid-state chemistry and crystallography in one 

comprehensive undergraduate course: can the effect be synergistic?  J. Appl. Cryst. 2010, vol. 
43, Part 5, N. 2, p. 1172-1180. 

 
А также журнальные статьи, научные монографии, видеоматериалы, рекомендованные 
преподавателями и найденные самостоятельно студентами.  
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6. Перечень учебно-методических материалов по самостоятельной работе 

обучающихся 

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», 

необходимых 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, на 
платформах GoogleMeet и ZOOM. 

 

7.2 Современные профессиональные базы данных: 

- 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 

образовательного процесса по дисциплине 

 

Для обеспечения реализации дисциплины Химия твердого тела используется 
стандартный комплект программного обеспечения (ПО), включающий регулярно 
обновляемое лицензионное ПО Windows и MS Office. 

Для изучения дисциплины требуется специализированное программное обеспечение, 
распространяемое свободно и бесплатно для студентов и преподавателей: Mercury. 
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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 

занятий, 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». 

 
• Приборы (для демонстрации принципа работы во время экскурсии во 

внеаудиторное время): 
Рентгеновские дифрактометры Oxford Diffraction – Gemini и STOE-IPDS-IIT c 
приставками для исследований в условиях переменных температур и давлений, 
приборы для термического анализа и калориметрии (ДСК, ТГ, ТМА) - ДСК-204, 
ТГ-207, ТМА202, КР-микроскоп c приставками для исследований в условиях 
переменных температур и давлений LabRAM HR 800 фирмы HORIBA Jobin Yvon, 
оптические микроскопы Ломо Полам 213М, Nikon AZ100, МБС-10, оборудование 
для получения дисперсных частиц Mini Spray Dryer, B-290 (BUCHI Labortechnik, 
Switzerland). 

 

• Компьютеры с необходимым ПО (для демонстрации работы ПО для визуализации 
и расшифровки структур и Баз структурных данных) для преподавателя и 
студентов, мультимедийный проектор, ноутбук, экран для чтения лекций. 

 

10. Оценочные средства для проведения текущего контроля и промежуточной 

аттестации по дисциплине 

Перечень результатов обучения по дисциплине Химия твердого тела и индикаторов 
их достижения представлен в разделе 1. 

 

Текущий контроль 

 Текущий контроль осуществляется в ходе семестра путем проверки тематических 
домашних заданий, выполняемых самостоятельно учащимися и проверяемых 
преподавателем во внеаудиторное время. Сдача заданий необходима для допуска к 
экзамену. 
 

Промежуточная аттестация 

 Освоение компетенций оценивается согласно шкале оценки уровня сформированности 
компетенции. Положительная оценка по дисциплине выставляется в том случае, если 
заявленные компетенции сформированы не ниже порогового уровня знания химии 
твердого тела и умения применить эти знания в профессиональной деятельности.  
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 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 
сформированности компетенций. 

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 Химия твердого тела 

Таблица 10.1  
 

Код 

компетенции 

Индикатор Результат обучения по 

дисциплине 

Оценочное 

средство 

С-ОПК-1.  С-ОПК-1.1. Систематизирует 
и анализирует результаты 

химических экспериментов, 
наблюдений, измерений, а 
также результаты расчетов 

свойств веществ и 
материалов 

 

-владеет основными понятиями 
химии твердого тела, в рамках 
представленной программы и 

использует их при анализе 
результатов собственных 

экспериментов и расчетно-
теоретических работ 

 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ОПК-1.3. Формулирует 
заключения и выводы по 

результатам анализа 
литературных данных и 

собственных 
экспериментальных работ 

химической направленности 

-умеет анализировать 
химическую информацию, 

выделяя основные проблемы из 
области химии твердого тела, 
предлагать пути их решения 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ОПК-4.  С-ОПК-4.1. Использует 
базовые знания в области 
математики и физики при 

планировании работ 
химической направленности 

 

- применяет базовые знания в 
области математики и физики 

при планировании работ в 
области химии твердого тела 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ОПК-4.2. Обрабатывает 
данные с использованием 

стандартных методов 
аппроксимации численных 

характеристик 
 

- умеет обрабатывать данные с 
использованием стандартных 

способов аппроксимации 
численных характеристик при 
решении практических задач 

химии твердого тела из разделов: 
описание кристаллических 
структур, рентгенография, 
дефекты в твердых телах, 

физические свойства и 
реакционная способность 

твердых веществ. 

Домашние 
задания, 
экзамен 
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Код 

компетенции 

Индикатор Результат обучения по 

дисциплине 

Оценочное 

средство 

С-ОПК-4.3. Интерпретирует 
результаты химического 

эксперимента с 
использованием 
представлений о 

фундаментальных физико-
химических законах 

- анализирует химическую 
информацию, используя знания 

физических законов и 
представлений в области химии 

твердого тела 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ОПК-5.  С-ОПК-5.1. Использует 
современные IT-технологии 

при сборе, анализе и 
представлении информации 

химического профиля, 
соблюдая нормы и 

требования информационной 
безопасности 

 

- умеет использовать 
современные базы данных 
кристаллических структур 

органических, неорганических и 
биологических 

макромолекулярных соединений 
 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ОПК-5.2. Использует 
стандартные и оригинальные 
программные продукты, при 
необходимости адаптируя их 

для решения зада 
профессиональной 

деятельности 
 

- умеет использовать 
стандартные программные 
продукты для визуализации 
кристаллических структур  

соединений 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ОПК-5.3. Использует 
современные 

вычислительные методы для 
обработки данных 

химического эксперимента, 
моделирования свойств 
веществ (материалов) и 
процессов с их участием 

- умеет использовать 
современные вычислительные 
методы для обработки данных 
химического эксперимента при 

решении практических задач 
химии твердого тела 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ПК-5.  С-ПК-5.1. Выбирает и 
использует современные 

экспериментальные методы, в 
том числе и «in silico», для 

подтверждения и 
установления состава и 
строения соединений и 

материалов 
 

- знает основные физико-
химические методы, которые 

используются для решения задач 
в области химии твердого тела 

Домашние 
задания, 
экзамен 

С-ПК-5.2. Исследует 
реакционную способность 
соединений и материалов с 
применением современных 

экспериментальных и 
квантово-химических 

методов 

- знает основные физико-
химические методы, которые 

используются для исследования 
реакционной способности 
соединений и материалов 

Домашние 
задания, 
экзамен 
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Код 

компетенции 

Индикатор Результат обучения по 

дисциплине 

Оценочное 

средство 

С-ПК-6.  С-ПК-6.1. Исследует 
физические и физико-
химические свойства 

(оптические, магнитные, 
электрические, 

каталитические, термические 
и т. п.) известных и новых 
соединений и материалов с 
применением современного 

научного оборудования 

-знает теоретические основы 
физико-химических методов 

исследования конденсированных 
фаз 

Домашние 
задания, 
экзамен 

 

Таблица 10.2  
 

 

 

Типовые контрольные задания и иные материалы, необходимые для оценки 

результатов обучения 

 
Примеры задач из домашних заданий: 

Критерии  оценивания результатов обучения Шкала 

оценивания 

Экзамен: 

–  наличие полных ответов на все вопросы с непринципиальными 
неточностями, 
– 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 
незначительных ошибок. 

Хорошо 

Экзамен:  

– наличие ответов на все вопросы, часть из которых неполные и/или с 
существенными ошибками, 
– осмысленность и структурированность в изложении материала, наличие 
ошибок в логике, аргументации и объяснении отдельных процессов и 
явлений,  
– корректность применения терминов и понятий при наличии 
незначительных ошибок. 

Удовлетвор

ительно 

Экзамен:  

–  наличие ответов не на все вопросы, часть из которых неполные и/или с 
существенными ошибками, 
– отсутствие осмысленности, структурированности, логичности и 
аргументированности в изложении материала,  
–  грубые ошибки в применении терминов и понятий. 

Неудовлетво

рительно 
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1. Поставьте в соответствие графическому изображению операций симметрии символ 

пространственной группы симметрии 

 

 
  

Pmc21     

Pcc2     

P21212     

С222     

 

2. Поставить в соответствие операцию симметрии и преобразование координат: 

 -x+1/2, y, -z+1/2 -x+1/2, y+1/2, -z -x, y+1/2, -z -х, y, -z 
Ось 2    Y, 
проходит через 
начало 
координат 

    

Ось 21    Y, 
проходит через 
начало 
координат 

    

Ось 2    Y, 
проходит не 
через начало 
координат 

    

Ось 21    Y, 
проходит не 
через начало 
координат 

    

 

3. Запишите символ ПГС для каждого из трех показанных вариантов выбора системы 
координат и элементарной ячейки: 
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4. Какая структурная единица лежит в основе структур силикатов? 
Поставьте в соответствие брутто-формулы и типы строения (алюмо)-кремний-
кислородного каркаса: 

 изолированные 
анионы и 
катионы  

цепочечный слоистый каркасный 

Al2(OH)4Si2O5     
Ca3Al2[SiO4]3      

K[AlSi3O8]     
CaSiО3     

 

5. Какие структурные типы соответствуют приведенным ниже пространственным 

группам симметрии и заселенности позиций в них: 

 
α-Fe NaCl CsCl Cu CaF2 

     
 
1. Fm-3m; A: 4a; B: 4b 
2. Im-3m; A: 2a 
3. Fm-3m; A: 4a 
4. Pm-3m; A: 1a 
5. Fm-3m; A: 4a; B: 8c 
 
Записать координаты атомов независимой части. Определить кристаллическую систему и 
кристаллографический класс. Найти элементы симметрии на моделях структур. 
 
6. При прогревании KCl  в парах калия кристалл окрашивается в синий цвет. Чем 
вызвано появление окраски? Запишите протекающие при этом процессы с помощью 
квазихимических уравнений. Что произойдёт при прогревании KCl в парах хлора? 
Изменится ли окраска, если прогревать KCl в парах натрия? Как еще можно вызвать 
появление этой окраски в KCl? 
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7. Электронная проводимость нестехиометрического оксида GеO2 увеличивается с 
понижением давления кислорода по закону σ~ P -1/6. При этом плотность оксида 
уменьшается. 

а) Напишите квазихимические уравнения для двух возможных в данных условиях 
вариантов нестехиометрии. Найдите зависимость электронной (дырочной) 
проводимости от давления кислорода для каждого случая. 
б) Определите, какой вид дефекта является преобладающим. Обязательно приведите 
объяснение вашего выбора. 
в) Определите концентрацию дефектов в оксиде, имеющем плотность 6.052 г/см3, 
если GеO2 кристаллизуется в структуре рутила (P42/mnm), a=4.41 Å и с= 2.862 Å, 
число формульных единиц в элементарной ячейке равно 2. Относительная атомная 
масса германия равна 72.59. 

 
8. Фторид стронция SrF2 продопировали одновременно NaF и YF3. Катионы Na+ и Y3+ 

замещают Sr2+ в катионной подрешетке. Приведите выражения для зависимости 
концентрации атомных дефектов от концентрации внесенной примеси, если известно, что 
SrF2 дефектен по Френкелю в анионной подрешётке (анти-Френкелю). 
 
9. Экспериментальная температурная зависимость ионной проводимости KCl при 
температуре выше 900 К определяется выражением: lnσ = A1 + B1/T с B1 = -25300 K. 
Добавление примесных атомов ВaCl2 приводит к изменению тангенса угла наклона 
зависимости lnσ от 1/T до значения B2 = -12040 K. Найдите значения энтальпии 
образования и миграции дефектов, если число переноса катиона равно 1. 

 
10. Рассчитать долю поглощенного излучения CuKα

 
 и MoKα, прошедшего через 1 м 

N2, если µm
 
(CuKα) = 7.52 см�/г, µm(MoKα) = 0. 91 см�/г, ρ(N

2
)=0.00125 г/см
?  

µm
  
– массовый коэффициент поглощения. 

 
11. Необходимо исследовать методом дифракции стальную балку внутри цементной 
стены, толщиной 2 см. Излучение какой энергии (в кэВ) необходимо для этого 
использовать? 
 а) 10 
 б) 25 
 в) 40 
 г) 100 

 
12. Рассчитать, какой слой WO3 поглотит а) 90%, б) 50% излучения в случае 
использования для дифракционного исследования CuKα, MoKα, AgKα излучений. Как 
изменятся результаты дифракционного исследования образца  на просвет и на отражение? 

 
13. Кристалл размером (100×100×100) мкм3 облучается потоком фотонов (0.6х1013 
фотонов / секунду) с длиной волны одного фотона 1.5418 Å (СuKα). Поток падает на 
кристалл так, что проходит слой толщиной 100 мкм. 
Интенсивность потока данного излучения падает в e раз при прохождении через слой 
такого кристалла толщиной в 0.1 мм. Плотность кристалла ρ=2.65 г/cм3, его удельная 
теплоемкость -  733 Дж / (K х кг). Оцените скорость нагревания кристалла из-за 
поглощения излучения, пренебрегая отводом тепла за счет теплопроводности (что 
справедливо, например, если кристалл закреплен на теплоизолирующем держателе). 
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14. В результате нагревания кристаллического образца с ромбической структурой 
отношение параметров ячейки c/a возросло, причем параметр с уменьшился; кроме того, 
уменьшилось отношение b/a. Как сместятся положения рефлексов (001), (010) и (100) на 
порошковой дифрактограмме? Выберите один вариант ответа. 

  

• все рефлексы сместятся в область меньших углов  

• все рефлексы сместятся в область больших углов  

• рефлекс (001) сместится в область меньших углов, рефлексы (100) и (010)  - в 
область больших углов 

• рефлекс (001) сместится в область больших углов, а рефлексы (100) и (010) - в 
область меньших углов 

15. Кристалл имеет кубическую структуру. На дифрактограмме, снятой с 
использованием СuKα-излучения (длина волны 1.5406 Å) в интервале углов 2ϴ от 10 до 

70
o

, наблюдаются рефлексы, соответствующие межплоскостным расстояниям 2.412; 2.089; 
1.4768; 1.2594; 1.2058; 1.0443; 0.9583 Å c интенсивностями всех рефлексов значимо выше 
уровня шума. Определите значение параметра решетки кристалла по этим данным. 

 

Пример экзаменационного билета: 

 
1. Симметрия молекул и кристаллов. Определение элемента и операции симметрии. 

Закрытые и открытые операции симметрии. Закрытые операции симметрии, 
совместимые с трансляцией. Матричное и графическое представление операций 
симметрии. Произведение операций симметрии. Определение группы симметрии. 
Генераторы группы. 

2. Поглощение рентгеновского излучения. Зависимость интенсивности излучения от 
толщины кристалла. Зависимость поглощения от длины волны излучения и от 
химического состава облучаемого образца. 

3. Ассоциаты точечных дефектов. Природа взаимодействия и различные типы ассоциатов. 
Центры окраски. Образование кластеров точечных дефектов и сверхструктур. 
Плоскости кристаллографического сдвига. Значение образования и разрушения 
ассоциатов дефектов для химических реакций в твердых веществах.  

 
Примеры вопросов, задаваемых в ходе устного экзамена: 

 
1. Что составляет предмет химии твердого состояния, какие задачи и какими методами 

она решает, какие применения находит? 
• Что изучает ХТТ? 
• Почему ее выделяют в самостоятельную дисциплину? 
• Какие характеристики вещества в твёрдом состоянии могут влиять на физические и 

химические свойства образца? 
• В чём дополнительные сложности анализа соединений в твёрдом состоянии в 

сравнении с анализом растворов или газов? 
2. Как характеризуется симметрия внешней формы и внутреннего строения кристаллов? 
• Что такое группа симметрии? Какие группы симметрии характеризуют симметрию 

кристаллической структуры?  
• Может ли независимая часть содержать больше атомов, чем транслируемый базис? 

Возможно ли обратное? Ответ пояснить. 
• Какая группа содержит больше элементов: ПГС кристаллической структуры или 

соответствующая группа трансляций? 
• Каковы принципы выделения кристаллографического класса для ПГС? Всегда ли 
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кристаллографический класс является подгруппой ПГС? 
• Сколько возможно ПГС для одномерно-, двумерно-, трехмерно- периодических 

структур? Почему их число конечно? 
• Какая группа симметрии определяет симметрию равновесной внешней формы 

кристалла? 
• Каковы критерии распределения структур по кристаллическим системам? Почему 

первично наличие операций симметрии, а не метрика элементарной ячейки? 
3. Представление и депонирование структурной информации. Базы данных. 
• Какие базы структурных данных существуют? Какие данные в каждом из них 

хранятся? 
• Что такое CIF? Какая информация в нём содержится, для чего CIF введён? 
• Что позволяет узнать о кристаллической структуре Кембриджский банк структурных 

данных? 
• Какие способы представления кристаллических структур применяются? 
4. Физические свойства. Корреляция с кристаллической структурой 
• Как связана симметрия кристаллической структуры и физических свойств? 

Сформулировать принцип Неймана и принцип Кюри. 
• Привести примеры интенсивных и экстенсивных, изотропных и анизотропных 

свойств. 
• Привести примеры скалярных, векторных и тензорных свойств. 
• Как описываются анизотропные свойства? 
• Что такое эллипсоид деформации? Из каких экспериментальных данных его можно 

рассчитать? 
•  Как связаны форма и ориентация эллипсоида деформации с симметрией 

кристаллической структуры? 
•  Достаточно ли для характеристики анизотропии деформации привести данные об 

изменениях линейных параметров элементарной ячейки в случае а) ромбической, б) 
моноклинной систем? Почему? 

•  Какие кристаллографические классы допускают существование: а) 
пироэлектрических, б) пьезоэлектрических свойств? 

5. Влияние кристаллической структуры на химические реакции 
• Сформулировать топохимический принцип Шмидта-Коэна, привести примеры 

реакций, в которых он реализуется 
• Что такое топотаксиальные реакции? В каких случаях они реализуются? Где 

применяются? 
• Что такое «метод предшественника»? Приведите примеры его использования 
6. Дефекты 
• Какие явления потребовали введения понятия дефектов? Приведите примеры 

явлений, для объяснения которых необходимо ввести понятие дефектов в кристалле. 
• Какие виды дефектов могут существовать в кристаллах? Приведите примеры для 

конкретных соединений. Различаются ли понятия «междоузельный ион» и «дефект 
Френкеля»? 

• Как обозначаются точечные дефекты по Крегеру-Винку? Приведите примеры. 
• Где находятся «междоузлия» в структуре типа NaCl? Где находятся «междоузлия» в 

структуре типа CaF2?  
• Как могут попадать в кристаллы дефекты? 
• Какие дефекты бывают равновесными, а какие всегда неравновесны? Бывают ли 

бездефектные кристаллы? 
• Как зависит равновесная концентрация точечных дефектов от температуры? Записать 

соответствующие выражения для металлов и для кристаллов соединений? 
• Какова по порядку величины равновесная концентрация точечных дефектов а) при 

комнатной температуре, б) вблизи температуры плавления? 
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• Может ли концентрация дефектов при нагревании уменьшиться? 
• Как могут влиять на свойства кристаллов попавшие в них примеси? 
• Как могут влиять на концентрацию собственных точечных кристаллов попавшие в 

них примеси? 
• Как обеспечивается электронейтральность при образовании точечных дефектов в 

кристаллах соединений? Приведите примеры. Что такое «эффективный заряд» 
дефекта? 

• Как искажается структура вблизи точечного дефекта? 
• Почему газ можно транспортировать по металлическим трубам, а водород – нет? 
• Что такое центры окраски? При каких условиях они образуются? 
• Как изменится спектр поглощения F-центра в серии галогенидов щелочных металлов 

при переходе от LiCl к RbCl? Почему? 
• Изменится ли спектр поглощения F-центра NaCl, если выдержать NaCl в парах: Na, K, 

Rb? Почему? 
• Влияет ли на спектр поглощения F-центра NaCl деформация кристалла? Почему? 

Если да, то как именно? 
• Какие ассоциаты дефектов образуются в кристалле FeO по мере его окисления в Fe3O4 

и далее Fe2O3? 
• Как связана нестехиометрия кристаллов с точечными дефектами? 
• Что такое область гомогенности? В каких случаях она большая? Приведите примеры. 
• Как влияет на отклонения от стехиометрии давление кислорода над оксидами, серы 

над сульфидами и т.д.? 
• Как обеспечивается электронейтральность нестехиометрических соединений? 
• Как можно повлиять на стехиометрию введением примесей? 
• Могут ли образовываться вакансии в молекулярных кристаллах? 
• Что такое нестехиометрический кристаллогидрат? 
• Что такое сверхструктура? 
• Что такое структуры кристаллографического сдвига?  
• Как они связаны с отклонениями от стехиометрии? 
• Как связано образование структур кристаллографического сдвига с изменением 

степени окисления элементов? 
• Приведите примеры соединений, для которых характерны структуры 

кристаллографического сдвига. 
• Чем отличается дислокация от дисклинации? 
• Какие виды дислокаций существуют? 
• Что такое вектор Бюргерса? Как направлен вектор Бюргерса относительно линии 

дислокации в дислокациях разных типов? 
• Произвольны ли направление вектора Бюргерса и его длина в конкретной 

кристаллической структуре? 
• Что такое система скольжения?  
• Чем определяются системы скольжения в конкретной структуре? 
• Что такое контур Бюргерса? 
• Как представление о дислокациях позволяет объяснить реальную пластичность и 

прочность материалов? Почему кремний хрупок, а медь пластична? 
• Являются ли дислокации равновесными или неравновесными дефектами? 
• Как дислокации попадают в кристалл? 
• Как можно уменьшить количество дислокаций? 
• Какими методами изучают дислокации? 
• В каких единицах измеряют концентрацию дислокаций? Привести типичные значения 

для сильно и слабо деформированных кристаллов. 
• Какие существуют виды движения дислокаций? Как они зависят от температуры? 
• Как влияет температура на пластичность / хрупкость материалов? Почему? 
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• Как связаны концентрация точечных дефектов и подвижность дислокаций? Поясните. 
• Что такое напряжение Пайерлса-Набарро? 
• Как связаны энергия дислокации и значение вектора Бюргерса? 
• Как определяется знак дислокации? 
• Как взаимодействуют дислокации между собой? 
• Что такое «дислокационный диполь»? 
• Что такое «скопление дислокаций»? Почему они образуются? 
• Как связано разрушение кристаллов с наличием дислокаций? 
• Как работает источник Франка-Рида? 
• Что такое «травление»? 
• Что такое «декорирование»? 
• Как влияет концентрация дислокаций на пластичность / хрупкость? 
• На чем основан принцип упрочнения композитных материалов в отношении 

образования в них трещин? 
• Может ли твердый материал одновременно быть хрупким?  
• Может ли твердый материал одновременно быть пластичным? 
• Может ли мягкий материал быть пластичным? 
• Как представить себе дислокацию в молекулярном кристалле? 
• Чем отличается упругая деформация от пластической? 
• Какие должны быть требования к структуре (молекулярного) кристалла, чтобы он был 

а) упругим, б) пластичным, в) хрупким? 
7. Диффузия, ионная проводимость 
• Перечислите основные механизмы диффузии. 
• Чем различаются выражения для коэффициентов диффузии вакансии и атома? 
• Что такое хаотическая диффузия? 
• Приведите характерные значения коэффициентов диффузии в газах, жидкостях и 

твердых веществах. 
• Сформулируйте первый закон Фика. 
• Как влияет поле механических напряжения на диффузию? В чем состоит эффект 

Горского? 
• Может ли диффузия идти из области с меньшей концентрацией в область с большей 

концентрацией? Почему? 
• Как связаны ионная проводимость и диффузия? 
• Какие параметры, характеризующие диффузию точечных дефектов, можно 

определить, измеряя ионную проводимость? 
• Что такое изотерма Коха-Вагнера. Какую информацию и как именно возможно 

получить на основании ее измерения? 
• Что проводит ионный ток в областях собственной и примесной проводимости? 

Почему эти области так называются? 
• Что такое «твердые электролиты»? Чем отличается ионная проводимость в них в 

сравнении с проводимостью «обычных» ионных кристаллов? 
• Какие особенности кристаллических структур обеспечивают высокую ионную 

проводимость в твердых электролитах? 
• Приведите примеры твердых электролитов и областей их применения. 
• Как устроены аккумуляторы на основе катионов щелочных металлов, какие 

материалы используются в их составе? 
8. Электронное строение кристаллов 
• Почему в кристаллах мы говорим не об отдельных локализованных уровнях, а об 

энергетических зонах? Какие факторы влияют на ширину зоны? Как связаны 
заполнение зон, проводимость, окраска? 

• За счет чего в кристалле могут возникать локальные энергетические уровни? В каких 
физических свойствах и как именно проявляется их существование? 
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• За счет чего появляются полупроводниковые свойства в нестехиометрических 
оксидах?  

• Как формируются центры скрытого изображения при фотолизе AgBr? 
• Приведите примеры упорядочения ионов в разных степенях окисления в окислах 

железа. При каких условиях это упорядочение происходит? 
• Почему NiO обладает низкой электронной проводимостью, а TiO – высокой? 
• Приведите пример того, как в кристалле может возникнуть магнитное упорядочение, 

и как магнитный фазовый переход может сказаться на протекании твердофазной 
реакции. 

• Что происходит с энергетическими зонами при контакте полупроводников p- и n-
типа? В каких устройствах и как именно это может быть использовано? Какое 
значение эти явления могут иметь для химических реакций с участием твердых 
веществ? 

• Какие носители заряда являются основными для примесных полупроводников с 
примесями донорного и акцепторного характера? 

• Где располагаются примесные уровни донорных и акцепторных примесей в 
полупроводниках? 

• За счет чего возникает окраска в видимой области при образовании F-центров в 
кристаллах щелочно-галоидных кристаллов? 

9. Влияние дефектов на реакции в кристаллах 
• Перечислить основные варианты влияния дефектов на реакции с участием твердых 

веществ и привести примеры. 
• Проанализировать те превращения, которые рассматривались в лекциях. Какую роль в 

них играют / могут играть дефекты? Как это проверить экспериментально? 
10. Дифракционные методы исследования 
• Как было открыто рентгеновское излучение? Почему возникает рентгеновское 

излучение? Чем отличается тормозное излучение от характеристического? 
• Как было открыто явление дифракции рентгеновского излучения? Какое значение это 

открытие имело для физики, химии, наук о Земле и наук о жизни? 
• Перечислите основные задачи, которые можно решать, используя дифракцию 

рентгеновского излучения. Приведите примеры. 
• Почему удалось наблюдать дифракцию в эксперименте Лауэ? 
• Как взаимодействует с веществом рентгеновское излучение? 
• Как зависит поглощение рентгеновского излучения веществом: а) от длины волны 

излучения, б) от химического состава образца, в) от толщины образца? 
• При решении каких задач необходимо учитывать поглощение рентгеновского 

излучения? Приведите примеры. 
• Как связаны энергия и длина волны рентгеновского излучения? В какой диапазон 

энергий и длин волн попадает рентгеновское излучение? 
• От чего зависит положение рефлексов на дифракционной картине? От чего зависят их 

интенсивности? Что такое «систематические погасания»? В каких случаях они 
наблюдаются? 

• Что такое обратная решетка? Как связаны обратная решетка и дифракционная 
картина? 

• Что такое построение Эвальда? Как оно позволяет описать разные варианты 
дифракционных экспериментов? 

• От чего зависит предельно достижимое разрешение дифракционной картины? 
• Что такое индицирование? Как оно проводится? Для чего необходимо? Какие 

проблемы могут возникнуть при индицировании? 
• Как найти параметры элементарной ячейки по виду дифракционной картины? 
• Как выглядят дифракционные картины от а) монокристаллов, б) двойников, в) 

порошка, нанопорошка, структурированной псевдоморфозы? 



27 
 

• На какие характеристики дифракционной картины влияет а) уменьшение частиц 
порошка, б) появление в кристалликах дефектов? 

• Что такое исследования in situ и operando? 
• Что такое «серийная кристаллография»? 
• Каковы критерии правильности расшифровки и уточнения кристаллической 

структуры? 
11. Апериодические кристаллы, аморфные твердые вещества, мезофазы 
• Дать современное определение кристалла, утвержденное Международным 

кристаллографическим союзом (IUCr) 
• Чем различаются периодические, соразмерно модулированные, несоразмерно 

модулированные кристаллы и квазикристаллы? 
• Чем различаются дифракционные картины периодических, соразмерно 

модулированных, несоразмерно модулированных кристаллов и квазикристаллов? 
• Привести примеры соединений с квазикристаллической структурой? Когда и кем 

были впервые открыты квазикристаллы? В чем состояла сложность доказательства их 
существования? 

• Привести примеры модулированных структур? Каковы могут быть виды модуляций? 
Каковы причины их возникновения? 

• Как устроены аморфные структуры? Как можно описывать их структуру? Какими 
методами их изучают? 

• Почему образуются аморфные структуры? Являются ли они равновесными? От чего 
зависит продолжительность их сохранения в аморфном состоянии? 

• Что такое «полиаморфизм»? Из-за чего он может возникать? Приведите примеры. 
• Как изменяется плотность при кристаллизации аморфного вещества? Выделяется или 

поглощается тепло? 
• Однородно ли строение аморфных веществ? Что такое «псевдоядра»? 
• Чем отличаются регулярные и нерегулярные плотнейшие упаковки? 
12. Общий обзор методов исследования твердых веществ и процессов с их участием 
• Какими параметрами можно охарактеризовать твердые вещества? 
• Какими параметрами можно охарактеризовать процессы с их участием? 
• Какие методы (группы методов) применяются для исследования вышеупомянутых 

параметров? Приведите примеры. 
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