
ОСНОВНЫЕ МЕТОДЫ 

КРИСТАЛЛОСТРУКТУРНОГО 

АНАЛИЗА 



ИСТОРИЯ  

 

(“дорентгеновская эпоха”) 



Структура снежинок => 

 представление о плотнейших упаковках шаров 

1611- Johannes Kepler (1571-1630) 

“A New Year’s Gift or the Six-

Cornered Snowflake” 



1665 - Robert Hooke (1635-1703) 

Связь формы кристаллов с упаковкой 

сфер внутри них 

(все многообразие форм кристаллов  

можно свести к трем или четырем 

комбинациям  

сферических частиц) 

 

“Micrographia” 





 

Закон постоянства углов между гранями кристаллов кварца 

1669 - Nicolaus Steno (1638-1687) 

           (Niels Stensen)  

 «О твердых телах, природою внутри  

других твердых тел заключенных» 







1772 - Rome de L’Isle  (самые разнообразные вещества) : 

1772 (Кристаллография) - 110 веществ, 

1783 (2-е издание) - 500 веществ 

Повторное открытие закона постоянства углов 

1748 - М. В. Ломоносов (кристаллы селитры) 

1763 - М. В. Ломоносов (другие минералы) 

Первый прикладной гониометр (Каранжо) 



19 век - отражательные гониометры 

• Начало века - однокружный 

•  Конец века - двухкружный (теодолитный) 

Работа на однокружном гониометре  

сродни искусству фехтовальщика 

«Кристаллоизмерению научаются с большим трудом, 

а чаще всего и совсем не научаются 

(из книги по минералогии, изданной в XIX веке)» 



Идея о построении кристаллов из одинаковых 

элементарных параллелепипедов 

(на основании наблюдения явления спайности  

в кристаллах:  

исландского шпата, каменной соли,  

алмаза, флюорита, слюды, графита, гипса и т. д.) 





• Исаак Ньютон 

(1643-1727) 

• Михайло 

Ломоносов (1763) 

Некоторые из соавторов идеи: 

Эразм Бартолин 

 (1669) 

Христиан 

Гюйгенс 

 (1677) 

Ренэ-Жюст Гаюи 

 (1784) 

 

Огюст Бравэ 

 (1811-1863) 



АНАЛИЗ СИММЕТРИИ 

• J. Kepler (1619) "Harmonices mundi" 

• R. Penrose (начало 20-го века) 

  Квазикристаллические мозаики 

• M. Frankenheim (1835) 

• O. Bravais (1848) 

  "Решетки Бравэ" 

• Г.Ф. Вороной (1889) 

   Разбиение Вороного 



Группы симметрии 

• Точечные (кристаллографические классы) 

                        А. В. Гадолин (1828-1892) 

         И.Ф.Х. Гессель (1796-1872)  

• Пространственные 

         L. Sohncke (165 групп, 1897) 

         Е.С. Федоров (230, 1890) 

                           A. Schoenflies (230, 1891) 

                           W. Barlow (230, 1894) 





ИСТОРИЯ  

 

(“послерентгеновская эпоха”) 



Генерация рентгеновского 

излучения 

Для порошковой дифракции 

высокого разрешения 

Для монокристальных 

экспериментов 
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hc
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 Mo Cu Fe 

1

K  0.70926 1.54051 1.93597 

2

K  0.713543 1.54433 1.93991 


K  0.71069 1.54178 1.93728 

 



Первый дифрактометр (Лауэ, 1912г.) и первая  

дифрактограмма кристалла медного купороса 





 Современные дифрактометры 

 









Основные виды излучения 
• Рентгеновское излучение 

• Нейтроны 

• Электроны 

Основные виды образцов 

• Монокристаллы 

• Поликристаллы (порошки, шлифы, 

сростки) 

• Пленки 



Источники рентгеновского 

излучения 

• Лабораторные рентгеновские источники: 

–  запаянные трубки 

–  генератор с вращающимся анодом 

 

• Синхротронное излучение 



















Разделение компонентов 
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Charge Density 

Distribution, DED 

Topological Analysis of 

the (r)  

Electrostatic Potential, 

Dipole Moments, Non-Linear 

Optical Properties 



Crystal Structure and Electron Density Laplacian in ClF, m.p. ab 90K 



Карты ДЭП в комплексе (5-PC4Me4)Co(4-C4Me4) 

P21/c, 

Z=4  



Карты ДЭП в комплексе (5-PC4Me4)Co(4-C4Me4) 



Электронное строение и энергия кристаллической решетки в 

(6-C6H6)2Cr  

                          X-ray          NBO(DFT)  

 a1  1.62(1)/35%            1.896/36% 

 e1  1.953(7)/42%          2.412/45% 

e2      1.112(7)/24%        1.026/19% 

T=100K, R=0.0165 



O-H…O 

N-H…S 

Распределение ДЭП в области прочных внутримолекулярных 

Н-связей  

N-H…O 

O-H…N 



Crystals of the three polymorph modifications of  

1,1-dicyano-4-(4-dimethylaminophenyl)-1,3-

butadiene 



Полиморфизм в молекулярных 

кристаллах 



Схема выращивания кристаллов из низкоплавких жидкостей 

непосредственно на  дифрактометре методом «зонной плавки» 


