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IstinaResearcherID (IRID): 1500255

Преподавание учебных курсов:

• Структурная химия и кристаллохимия (162 ч.)
• Теория групп в химии и кристаллохимии (36 ч)
• Симметрия кристаллического микромира с применением искусственного интеллекта (24 ч)
• Структурный дизайн новых материалов (36 ч)
• Математическое моделирование кристаллических структур (36 ч)

• Компьютерное программное обеспечение в кристаллографии
• Отдельные главы структурной химии
• Кристаллография

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Современные топологические методы для описания и классификации кристаллических структур и анализа их 
физических свойств. Методы построения химических графов, современные программные пакеты. Программный 
комплекс TOPOSPro для многоцелевого кристаллохимического анализа.

Работа в программном комплексе ToposPro. Работа с программой AutoCN. Расчет и редактирование матрицы 

смежности.  Работа с программой IsoCryst. Визуализация кристаллических структур. Геометрический и 

топологический анализы. Расчет эффективных размеров ионов и органических катионов в кристаллических 

структурах методом разбиения пространства на полиэдры Вороного-Дирихле.

Анализ путей миграции ионов в твердых электролитах. Расчет размеров пустот и каналов в различных 
кристаллических структурах.

Методы топологического анализа структур
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Методы топологического анализа структур

Работа с большими объёмами данных в TOPOSPro. Фильтрация информации. Описание кристаллических структур 
с помощью кластеров. Работа с фильтрами баз данных. Поиск заданного конечного фрагмента. Поиск кластера 
Бергмана в медь-содержащих интерметаллидах. Поиск кластера Маккея в серебро-содержащих 
интерметаллидах. Упрощение кристаллических структур. Стандартный метод упрощения структур, содержащих 
валентные, водородные и специфические межатомные связи. Упрощение полиморфов CaCO3.
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Области Дирихле трехмерных решеток

В трёхмерном случае область Дирихле ограничивают перпендикулярные плоскости, проведенные через 
середины отрезков, соединяющих узел решётки с соседними узлами. 

Параллелоэдры Фёдорова/Вороного

Заполняют пространство полностью (без зазоров и перекрытий)

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024



Параллелоэдры Федорова

Е.С. Фёдоров
1859-1919 гг.

Первым вывел 230 пространственных 
групп симметрии
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова

Кубическая P- ячейка Гексагональная P- ячейка 

Кубическая F - ячейка Кубическая I - ячейка 

a=b≠c

Тетрагональная I - ячейка 

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Разбиения на основе параллелоэдров Фёдорова

Другим решеткам Браве будут отвечать менее симметричные параллелоэдры, производные от основных 
типов, полученные их деформацией (растяжением, сжатием вдоль определенных направления, а также 
сдвигов) либо укорочением или удлинением набора параллельных ребер. Так, тетрагональной Р-решетке 
будет соответствовать параллелоэдр в форме тетрагональной призмы, который может быть получен из куба 
путем растяжения или сжатия вдоль оси четвертого порядка. Ромбоэдр (тригональная Р-ячейка) получается в 
результате деформации того же куба по тройной оси. Таким образом, путем таких аффинных преобразований 
можно заполнить все пространство с геометрией более низкой симметрии, чем кубическая или 
гексагональная

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Б.Н. Делоне развил идеи Фёдорова о параллелоэдрах

Борис Николаевич Делоне
 (1890-1980)

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024



Разбиение Делоне производится таким образом, что при соединении 
отрезками ближайших точек системы образуется совокупность 

смежных друг с другом выпуклых многогранников

Построение многогранников Делоне и Вороного

16

Способ разбиения пространства, предложенный Б.Н. Делоне в начале 
20-х годов в работе «О пустой сфере»

ФНМ МГУ, «Методы математического моделирования структуры и свойств материалов» 2023
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Разбиения Делоне и Вороного

Областью точки p является внутренняя часть многогранника, все точки 
которого являются более близкими к p, чем к любой другой точке 

множества

Если множество точек p будет соответствовать атомным позициям в кристаллической структуре, то 
вершины многогранников Вороного указывают расположение пустот, максимально комфортных 
для вхождения атомов другого сорта

p

Разбиение Вороного пространства на «области влияния» играет огромную роль в практических 
задачах!

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024



Классификация кристаллических решёток

По Браве По Делоне

Минимальный набор трансляций
На основе областей Дирихле

(дуальны многогранникам 
Делоне)

Симметрия и центрирование
элементарных ячеек

Симметрия и топологическая 
характеристика – МВД

6 неоднородных метрических 
параметров

6 однородных 
параметров Зеллинга

14 типов 24 сорта

18@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Представление кристаллических структур в виде структурного графа

1991 г.

Химический граф – это по сути шарико-стержневое представление 
кристаллической структуры

Из теории графов известно, что у такого представления можно выделить 
вершины графа и ребра графа

• Такие графы содержат только топологическую информацию, 
пренебрегая симметрией, длинами связей и углами в кристаллической 
структуре

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Использование полиэдров Вороного-Дирихле для кристаллохимического анализа

Для кристаллохимического анализа использовать полиэдры Вороного-Дирихле впервые в 1927 г. предложил 
швейцарский геохимик, иностранный член АН СССР Пауль Ниггли (1888-1953). 
Так как каждому сорту атомов в структуре химического соединения соответствует определенный полиэдр 
Вороного-Дирихле, то всю кристаллическую структуру можно описать как совокупность полиэдров Вороного-
Дирихле, соприкасающихся гранями и полностью заполняющих все пространство.

Полиэдр Вороного-Дирихле любого атома в 
кристаллической структуре можно охарактеризовать, 
следующими важнейшими параметрами:

VПВД – объем полиэдра; 
RCД – радиус сферы, объем которой равен объему полиэдра 
Вороного-Дирихле; 
Nf – число граней полиэдра; 
DA – смещение ядра атома из геометрического центра 
тяжести его полиэдра Вороного-Дирихле; 
G3 – величина, характеризующая степень сферичности 
полиэдра Вороного-Дирихле. 

Вторая координационная 
сфера

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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В общем случае координационные полиэдры и полиэдры Вороного-Дирихле дуальны

ПВДКП

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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В общем случае координационные полиэдры и полиэдры Вороного-Дирихле дуальны

ПВДКП
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Программный пакет TOPOSpro

http://topospro.com/

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Программный пакет TOPOSpro
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Методы разбиения пространства в программе TOPOSpro

Отметим, что каждая грань полиэдра Вороного-
Дирихле соответствует одному парному 
межатомному взаимодействию, которое 
традиционно можно описать лишь межатомным 
расстоянием r(A-B). Использование же 
полиэдров Вороного-Дирихле позволяет 
охарактеризовать каждое межатомное 
взаимодействие А-B дополнительно тремя 
новыми количественными параметрами:
 1) величиной площади общей грани (S) 
полиэдров Вороного-Дирихле соседних атомов А 
и B, 
2) значением телесного угла (Ω), под которым 
общая грань полиэдра Вороного-Дирихле атомов 
видна из точки А (В),
3) объемом бипирамиды (V), в основании 
которой лежит общая грань полиэдров 
Вороного-Дирихле атомов А и B, а центры 
атомов находятся в апикальных позициях этой 
бипирамиды.

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Методы разбиения пространства в программе TOPOSpro
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Методы разбиения пространства в программе TOPOSpro
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Что можно делать в TOPOSpro?
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Что можно делать в TOPOSpro?

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024



31

Что можно делать в TOPOSpro?
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Коллекция структур и топологий в TOPOspro

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Что ещё полезного можно получить из расчёта характеристик 
полиэдров Вороного-Дирихле в кристаллических структурах?

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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10.1021/acsmaterialslett.1c00356

Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

Гибридные материалы со 
структурой перовскита ABX3

Cs+

CH3NH3
+

CHNHNH3
+

Pb2+

I-, Br-

Какие ионы можно добавить в структуру, чтобы 
настраивать электронные свойства?

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

10.1021/acsmaterialslett.1c00356

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

10.1021/acsmaterialslett.1c00356
@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

10.1021/acsmaterialslett.1c00356
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Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

10.1021/acsmaterialslett.1c00356
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Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

10.1021/acsmaterialslett.1c00356
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Расчет эффективных радиусов ионов в кристаллических структурах для прогнозирования 
возможности изоморфизма и физических свойств кристаллов

ПВД Изоповерхность электронной 
плотности

Сравнение рассчитанных эффективных размеров ионов цезия в различных структурах методом построения ПВД 
и методом расчета изоповерхностей электронной плотности в кристаллах

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Практическая часть 

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Работа в программном комплексе ToposPro: создание базы данных, основной функционал. 
Работа с программой AutoCN: расчет и редактирование матрицы смежности. 
Визуализация структур, расчет характеристик Полиэдра Вороного-Дирихле

Задача 0

На примере кристаллических структур Cu и Fe

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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Задача 1

Расчёт эффективного объема
молекул и органических катионов в

кристаллических структурах с помощью
построения полиэдров Вороного-Дирихле

Расчёт эффективного координационного 
числа в молекулярных кристаллических 

структурах

Задача 2

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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β-U3O8

Определить степень окисления урана в оксиде с помощью 
расчёта Rsd (радиусов сферических доменов полиэдров Вороного-Дирихле)

U+6U2
+5O8

-2

Задача 3

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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В следующий раз:

Анализ путей миграции ионов в твердых электролитах. Расчет размеров пустот и каналов в различных 
кристаллических структурах.

@Кафедра кристаллографии и кристаллохимии Геологического факультета МГУ, «Рабочее пространство кристаллохимика» 2024
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