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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, 

соотнесенных с планируемыми результатами освоения образова-

тельной программы по магистерской программе «Физика конден-

сированного состояния».  

В результате освоения ООП магистратуры обучающийся должен овладеть 

следующими результатами обучения по дисциплине:  
ОПК-6 способностью использовать знания 

современных проблем и новейших 

достижений физики в научно-

исследовательской работе  

 

Знать: 

Методы расчета электронного строе-

ния твердых тел. 

Электронное строение типичных 

объемных полупроводников. 

Методы расчета и особенности элек-

тронного строения полупроводнико-

вых наноразмерных структур 

(ПНРС). 

Новейшие практические применения 

особенностей электронного строения 

ПНРС. 

Новейшие достижения в области 

электронного строения ПНРС. 

Типы лицензий на программное 

обеспечение, которое может быть 

использовано для расчета электрон-

ных характеристик ПНРС. 

Уметь: 

Задавать необходимые параметры 

для моделирования электронного 

строения ПНРС. 

Использовать свойства симметрии 

ПНРС для моделирования их элек-

тронного строения. 

Сопоставлять имеющиеся экспери-

ментальные данные об электронном 

строении ПНРС с теоретическими. 

Подбирать адекватный метод расчета 

электронных характеристик ПНРС. 

Соотносить возможности программ-

ного обеспечения и поставленных 

задач. 

Владеть: 

Навыками работы с современным 

программным обеспечением, позво-

ляющим выполнять расчет электрон-

ных свойств ПНРС. 

Навыками программирования для 

расчета необходимых входных пара-

метров, связанных с физическими 

свойствами ПНРС. 

Владеть доступным программ-

ным обеспечением, позволяющим 

выполнять расчет электронных 
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свойств ПНРС. 

Навыками обработки полученных 

данных по электронным свойствам 

ПНРС для сопоставления их с 

имеющимися экспериментальными 

данными. 

 

2. Место дисциплины в структуре ООП магистратуры   

Данная дисциплина относится к дисциплинам по выбору  профессионально-

го цикла. Целями освоения дисциплины «Электронное строение молекулярных 

кристаллов» являются  формирование единой картины современных физических 

знаний в области полупроводниковых наноструктур (сверхрешеток, квантовых 

проволок, квантовых точек) и их роли в ускорении научно-технического прогрес-

са.  

Задачи дисциплины: овладение магистрантами  необходимыми  компетен-

циями по применению знаний  об электронном строении полупроводниковых на-

ноструктур в современной электронике.  

Для освоения дисциплины необходимо быть компетентным в физике, матема-

тике, информатике в рамках программы подготовки бакалавров направления «Фи-

зика».  

Дисциплина изучается на 1 курсе магистратуры  во  2 семестре. 

3. Объем дисциплины в зачетных единицах с указанием количе-

ства академических часов, выделенных на контактную работу обу-

чающихся с преподавателем (по видам занятий) и на самостоятель-

ную работу обучающихся 

Общая трудоемкость (объем) дисциплины  составляет 108 академических 

часов. 

3.1. Объѐм дисциплины по видам учебных занятий (в часах) 

Вид учебной работы Всего часов 

Общая трудоемкость дисциплины 108 

Контактная работа обучающихся с преподавателем (по видам 

учебных занятий) (всего) 

 

Аудиторная работа (всего): 36 

в т. числе:  

Лекции 18 

Практические занятия 18 

в т.ч. в активной и интерактивной формах 9 

Самостоятельная работа обучающихся (всего) 36 

Вид промежуточной аттестации обучающегося (за-

чет/экзамен) 

Экзамен 

36 

4. Содержание дисциплины, структурированное по темам (раз-
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делам) с указанием отведенного на них количества академических 

часов и видов учебных занятий 

4.1. Разделы дисциплины и трудоемкость по видам учебных занятий 

 (в академических часах) 

 

№ 

п/п 

 

Раздел 

Дисциплины 

О
б
щ

а
я

 т
р

у
д

о
ѐм

к
о
ст

ь
 

(ч
а
са

х
) 

Виды учебной рабо-

ты, включая само-

стоятельную работу 

студентов и трудоем-

кость (в часах) 

Формы текущего 

контроля успевае-

мости  

Форма промежу-

точной аттестации  
Учебная 

работа 
Са-

мостоя-
тельная 
работа 

  всего л пр 

1 Введение. Энергетиче-
ский спектр молекул. 

16 4 4 8 Индивидуаль-
ные задания, док-
лад на семинаре, 
участие в работе 
семинара, кон-
трольная работа 

2 Методы расчета энерге-
тической зонной структуры 
молекулярных кристаллов. 

24 6 6 12 Индивидуальные 

задания, доклад на 

семинаре, участие в 

работе семинара, 

контрольная работа 
3 Применения методов 

расчета к молекулярным 
комплексам. 

32 8 8 16 Индивидуаль-
ные задания, док-
лад на семинаре, 
участие в работе 
семинара, кон-
трольная работа 

4. Вид промежуточной ат-
тестации обучающегося 

   36 Экзамен 

 

4.2 Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) 

№ 

п/п 

Наименование раз-

дела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

1 Введение. 
Энергетический 
спектр молекул. 

Электронный спектр изолированных молекул. Переход элек-

трона из валентных на свободные уровни. Экспериментальные 

и теоретические исследования электронного строения моле-

кул. 
 

2 Методы расче-
та энергетической 
зонной структуры 
молекулярных 
кристаллов. 

Кристаллическая структура и свойства симметрии. Межмолекуляр-

ное взаимодействие. Учет межмолекулярного взаимодействия.  Пер-

вопринципные методы. 

3 Применения 
методов расчета к 
молекулярным 

Использование первопринципных методов для исследования 

димеров ароматических молекул. Использование полученных 

результатов для анализа электронного строения молекулярных 
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комплексам. кристаллов. Влияние деформаций на электронное строение. 

 

5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоя-

тельной работы обучающихся по дисциплине 

 Кроме указанных в списке литературы, на кафедре общей физики (ауд.2205) 

имеется  подборка статей (часть в электронной версии), необходимых для само-

стоятельного знакомства и изучения рассматриваемых проблем (электронные 

версии собраны как приложение к соответствующему УМК). Кроме того, есть не-

обходимые Интернет-ресурсы, которые указаны ниже. 

 

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной атте-

стации обучающихся по дисциплине 
 

6.1 Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине (модулю)  

№ 

п/п 

Контролируемые разделы 

(темы) дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код контролируемой ком-

петенции  (или еѐ части)  

наименование оценоч-

ного средства 

1.  Введение. Энергетиче-
ский спектр молекул. 

ОПК –6 (Знать:1, 2. 

Уметь:1. Владеть:1). 

 

Вопросы к изучению те-

кущего материала, кон-

трольная работа  

2.  Методы расчета энерге-
тической зонной структуры 
молекулярных кристаллов. 

ОПК –6 (Знать:1, 2. 

Уметь:1). 

 

Доклад-презентация и 

его обсуждение по ре-

ферату, контрольная ра-

бота 

3.  Применения методов 
расчета к молекулярным 
комплексам. 

ОПК –6 (Знать:1, 2. 

Уметь:1. Владеть:1). 

Доклад-презентация и 

его обсуждение по ре-

ферату, контрольная ра-

бота 

 6.2 Типовые контрольные задания или иные материалы  

Примерные темы для докладов-рефератов 
1. Научные исследования зарубежных и российских физиков в области применения мо-

лекулярных кристаллов в электронике. 

2. Особенности переноса в молекулярных кристаллах. 

3. Гибкая электроника. 

4. Транзисторы на молекулярных кристаллах. 

5. Оптические явления в молекулярных кристаллах. 

    

Контрольные вопросы к изучению текущего учебного материала 
1. В чем заключается зонное приближение для электронов в кристалле? 

2. Как в общем виде записать волновую функцию электрона в кристалле? 

3. Что такое димер? 

4. Что такое разрыв зон в молекулярных кристаллах? 

5. Особенности зонного спектра молекулярных кристаллов. 

6. Расчет зонного спектра молекулярного кристалла? 

7. Что такое экситоны Френкеля? 
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Вопросы к экзамену 
 

1. Метод МО ЛКАО. 

2. Электронное строение молекулы бензола. 

3. Гибридизация молекулярных орбиталей в молекуле бензола? 

4. В чем заключается зонное приближение? 

5. В чем заключается псевдопотенциальное приближение? 

6. Каковы наиболее значимые применения молекулярных кристаллов в современной мик-

роэлектронике, оптоэлектронике? 

7. Теорема Блоха. Базис плоских волн. 

8. Энергия решетки. Энергия связи димера. Суперпозиционная ошибка базисного набора. 

9. Структурные особенности молекулярных кристаллов? 

10. Полная и деформационная электронная плотность.  

11. Вычисления полной энергии кристаллов. Выбор k-сетки. 

12. Уравнения состояния твердого тела. 

13. Силы Ван-дер-Ваальса. 

14. Проблема учета дисперсионного взаимодействия. 

15. Характерные особенности зонных спектров молекулярных кристаллов. 

16. Характерные особенности распределения электронной плотности в молекулярных кри-

сталлах. 

17. Каковы особенности моделирования молекулярных кристаллов. 

18. Каковы особенности энергетического спектра и плотности состояний электронов моле-

кулярных кристаллов? 

19. Экситоны Френкеля. 

20. Как проявляются экситоны Френкеля в оптическом спектре молекулярных кристаллов? 

 

Пример варианта контрольной работы. 

1. Кристаллический нафталин.  

Исследование влияния двухосного (вдоль осей a и c) сжатия кристалла на 

электронную структуру. Построить график зависимости ширины запрещен-

ной зоны от сжатия. Рассмотреть сжатия: 0, 1, 2, 3,4, 5, 6, 7, 8, 9 10 %. По-

строить распределение полной и деформационной  электронной плотности 

(в плоскости молекулы), а также зонные спектры при сжатии на 0, 10%. 

Оформить результаты в виде отчета.  

Пример экзаменационного билета 
Билет № 5 

 

1. Дисперсионное взаимодействие. 

2. Каковы наиболее значимые применения молекулярных кристаллов? 

3. Определить ширину запрещенной зоны в кристалле нафталина. 

 

Практические задания. 

1. Создание входного файла для выполнения самосогласованного расчета молекулы 

бензола. 

2. Создание входного файла для выполнения самосогласованного расчета димера бензола. 

Исследовать выбор базисного набора на полученные результаты. 

3. Использование схемы учеты дисперсионного взаимодействия. Определения равновесной 

конфигурации для димеров бензола. 

4. Создание входного файла для выполнения расчета распределения электронной 

плотности в молекуле и димере бензола. 

5. . Создание входных файлов для выполнения расчета запрещенного интервала энергии 
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между верхним валентным и нижнем незанятым энергетическим уровнем в молекуле и 

димерах бензола. 

6. Выполнить самосогласованный расчет для кристаллического бензола. Определить 

ширину запрещенной зоны в кристалле бензола. 

7. Исследование влияние параметров SHRINK и TOLDEE на полную энергию 

молекулярного кристалла бензола. Построить график зависимости полной энергии от 

параметра решетки. 

8. Исследовать влияние одноосных сжатий в кристалле бензола на ширину запрещенной 

зоны. 

9. Построение карт электронной плотности для кристалла бензола. Построение карт 

деформационной электронной плотности для кристалла бензола Привести карты: 

плоскость содержит молекулу бензола 

 

6.3  Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, умений, 

навыков и (или) опыта деятельности 

Для магистранта достигнутый уровень обученности (итоговая отметка) определяется в со-

ответствии с алгоритмом, приведенным в таблице. 

Уровни усвоения материала 

и сформированности спосо-

бов деятельности 

Конкретные действия 

 студентов, свидетельствующие 

 о достижении данного уровня 

Первый 

меньше 50 баллов 

«неудовлетворительно» 

Результаты обучения студентов свидетельствуют об ус-

воении ими некоторых элементарных знаний основных вопро-

сов по дисциплине. Допущенные ошибки и неточности пока-

зывают, что студенты не овладели необходимой системой зна-

ний по дисциплине. 

Второй (репродуктивный) 

от 51 до 65 баллов 

«удовлетворительно» 

Достигнутый уровень оценки результатов обучения пока-

зывает, что студенты обладают необходимой системой знаний и 

владеют некоторыми умениями по дисциплине. Студенты спо-

собны понимать и интерпретировать освоенную информацию, 

что является основой успешного формирования умений и навы-

ков для решения практико-ориентированных задач: 

 воспроизводят термины, конкретные факты, методы и про-

цедуры, основные понятия, правила и принципы; 

 проводят простейшие расчеты; 

 выполняют задания по образцу (или по инструкции). 
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Третий (реконструктивный) 

от 66 до 85 баллов 

«хорошо» 

Студенты продемонстрировали результаты на уровне 

осознанного владения учебным материалом и учебными уме-

ниями, навыками и способами деятельности по дисциплине. 

Студенты способны анализировать, проводить сравнение и 

обоснование выбора методов решения заданий в практико-

ориентированных ситуациях, а именно: 

 объясняет факты, правила, принципы; 

 преобразует словесный материал в математические выра-

жения; 

 предположительно описывает будущие последствия, выте-

кающие из имеющихся данных; 

 устанавливает взаимосвязи между составом, строением и 

свойствами молекулярных кристаллов; 

 проводить расчеты по структурным данным для молеку-

лярных кристаллов; 

 применяет законы, теории в конкретных практических си-

туациях; 

 использует понятия и принципы в новых ситуациях. 

Четвертый (творческий) 

от 86 до 100 баллов 

«отлично» 

Студенты способны использовать сведения из различ-

ных источников для успешного исследования и поиска ре-

шения в нестандартных практико-ориентированных ситуа-

циях: 

 ориентируется в потоке физической информации, опреде-

ляет источники необходимой информации, получать еѐ, 

анализировать; 

 предлагает план проведения расчетов или других действий; 

 составляет схемы задачи. 

 оценивает логику построения текста; 

 оценивает соответствие выводов имеющимся данным; 

 оценивает значимость того или иного продукта деятельно-

сти; 

 прогнозирует свойства молекулярных кристаллов на осно-

ве знания об их составе и строении и, наоборот, предпола-

гает строение веществ на основе их свойств; 

 планирует и осуществляет компьютерное моделирование 

свойств молекулярных кристаллов. 

 

Формирование балльной системы оценки для дисциплины 

Для обеспечения текущего контроля усвоения курса «Электронное строение 

молекулярных кристаллов» используется автоматизированная балльно-

рейтинговая система, фиксирующая активность и успешность участия студента в 

процессе обучения в семестре. Максимальный текущий балл равен 64, макси-

мальный аттестационный балл равен 15. 

Общий балл по  дисциплине (Ri
уч

), переведѐнный в 100 балльную шкалу рас-

считывается по формуле: Ri
уч

 = (Ri
тек

:64)∙60 + (А:15)·40. 
№ Вид деятельности Комментарий Макс. 

балл 

Кол-во Суммарный 

текущий балл 

1 Контрольная работа, 

тест по итогам занятия 

Итоговая кон-

трольная работа 

15 1 15 

2 Практическая работа Энергия связи 

димера бензола 

5 1 5 

3 Практическая работа Анализ электрон- 5 1 5 
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ной плотности 

димера бензола 
4 Практическая работа Влияние расстоя-

ния на запрещен-

ной интервал 

энергий димера 

бензола 

5 1 5 

5 Практическая работа Электронное 

строение кристал-

ла бензола 

5 1 5 

6 Практическая работа Влияние давления 

на структурные и 

электронные 

свойства кристал-

ла нафталина 

10 1 10 

7 Практическая работа Работа на лекции 2 7 14 

8 Реферат Реферат 5 1 1 

 Ri
текущий

= 64 

 Экзамен  20 1 Ri
итоговый

=15 

 

Критерий оценки практических заданий: 

1. Созданы правильные входные файлы. 

2. Корректно записаны необходимые параметры. 

3. Выбраны параметры, которые позволяют получить значения не только правильно, но и 

более быстро. 

4. Графики зависимостей содержат все необходимые обозначения, которые необходимы 

для интерпретации результатов. 

5. Студент правильно описал смысл используемых параметров и понимает, какое влия-

ние они оказывают на полученные результаты. 

Критерии оценки контрольной работы: 

1. Создан правильный входной файл. 

2. Исследование влияние параметров SHRINK и TOLDEE на полную энергию кристалла. 

Построен график зависимости полной энергии от параметра решетки.  

3. Построены карты электронной плотности. Построены карты деформационной 

электронной плотности.  

4. Определена полная энергия и межатомное расстояние для равновесной конфигурации 

молекулы. 

5. Полученная конфигурация молекулы сопоставлена с литературными данными. 

 
Результаты итоговой работы оцениваются  на экзамене при учѐте  следующих показателей: 

- магистрант  посещал лекционные занятия по данному курсу и принимал участие  в обсужде-

нии  дискуссионных  вопросов; 

- выполнил индивидуальное задание. 

При выполнении этих требований магистрант допускается к экзамену. 

Оценка «Отлично» выставляется при правильном ответе на три вопроса билета и ответе на до-

полнительные вопросы. 

Оценка «Хорошо» выставляется при правильном ответе на три вопроса билета, но были затруд-

нения в ответе на дополнительные вопросы. 

Оценка «Удовлетворительно» выставляется при правильном ответе на два вопроса билета. 

Оценка «Неудовлетворительно» выставляется, если неправильно ответили на три вопроса биле-

та. 



 12 

7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, 

необходимой для освоения дисциплины. 

а) основная учебная литература: 
1. Цирельсон, В.Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые те-

ла: учебное пособие для вузов. [Электронный ресурс] : учеб. пособие — Электрон. 

дан. — М. : Издательство "Лаборатория знаний", 2017. — 522 с. — Режим доступа: 

http://e.lanbook.com/book/94104 — Загл. с экрана. (дата последнего обращения: 

21.09.17). 

2. Каплан И.Г., Межмолекулярные взаимодействия. Физическая интерпретация, ком-

пьютерные расчеты и модельные потенциалы. [Электронный ресурс] : учеб. пособие 

— Электрон. дан. — М. : Издательство "Лаборатория знаний", 2017. — 397 с. — Ре-

жим доступа: http://e.lanbook.com/book/94111 — Загл. с экрана. (дата последнего об-

ращения: 21.09.17). 

3. Д.В. Корабельников, А.С. Поплавной, Н.Г. Кравченко. "Физика наноструктур": учеб. 

пособие  –  Кемерово: Кемеровский государственный университет, 2016. – 161 с. 

ISBN 978-5-8353-2048-6 

 

б) дополнительная литература 
1. Теория физических и физико-химических свойств сложных кристаллических со-

единений с различным типом химической связи" под общ. ред. Поплавного А.С. // 

Кемерово. - 2012. - 368 с. 

2. Федоров И. А. Практическое руководство по применению пакета CRYSTAL к 

расчету электронного строения кристаллов и молекул [Текст]: учебно-метод. посо-

бие / И. А. Федоров; Ю.М. Басалаев; Т. П. Федорова.; Кемеровский гос. ун-т.–

Кемерово, 2014. – 43 с. 

3. Федоров И. А., Федорова Т.П. Применение пакета Firefly для компьютерного мо-

делирования физико-химических свойств молекулярных кристаллов. Электронное 

учебно-методическое пособие: тексто-графические учебные материалы [Электрон-

ный ресурс]  – Электрон. дан. (объем 1,4 Мб). Кемерово: КемГУ, 2015. – 1 электрон. 

опт. диск (СD-ROM). (http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=15382) (дата последнего об-

ращения: 21.09.17). 

4. Метод разностных потенциалов и его приложения. Изд. 3. Авторы: Рябенький 

В.С. М. ФИЗМАТЛИТ, 2010, 432 с. 

(http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_cid=25&pl1_id=2298) (дата последнего 

обращения: 21.09.17). 

5. Гусев А.И. Наноматериалы, наноструктуры, нанотехнологии / А.И.Гусев.-М.: 

Физматлит, 2009 (http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_cid=25&pl1_id=2173) 

(дата последнего обращения: 21.09.17). 

в) электронные учебные пособия: 
1. Ю. М. Басалаев, А. В. Кособуцкий, И. А. Федоров. Практическое руководство по приме-

нению пакетов Quantum ESPRESSO и XCrySDen к расчету электронного строения кри-

сталлов . Электронное учебно-методическое пособие (мультимедийные учебные 

материалы) [Электронный ресурс] – Электрон. дан. – Кемерово: КемГУ, 2011. – 1 элек-

трон. опт. диск (СD-ROM). http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=14244. (дата последнего об-

ращения: 21.09.17). 

2. Ларин, А. В., Чернышев, В. А. Учебно-методический комплекс дисциплины "Моделиро-

вание наноструктур на основе применения программных пакетов GULP и GAMESS”. 

УрГУ. 2007. http://elar.urfu.ru/handle/10995/1312 (дата последнего обращения: 21.09.17). 

3. Чернышев, В. А.; Можегоров, А. А. “Учебно-методический комплекс дисциплины Мо-

делирование наноструктур на основе применения программных пакетов Crystal и 

ABINIT”. УрГУ. 2008. http://elar.urfu.ru/handle/10995/1544 (дата последнего обращения: 

21.09.17). 

http://e.lanbook.com/book/94104
http://e.lanbook.com/book/94111
http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=15382
http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_cid=25&pl1_id=2298
http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_cid=25&pl1_id=2173
http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=14244
http://elar.urfu.ru/handle/10995/1312
http://elar.urfu.ru/handle/10995/1544
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8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной 

сети "Интернет", необходимых для освоения дисциплины 
1. Моделирование свойств, электронной структуры ряда углеродных и неуглерод-

ных нанокластеров и их взаимодействия с легкими элементами [Электронный ресурс]/ А.С. Фе-

доров [и др.]. г. Красноярск,  http://www.kirensky.ru/master/articles/monogr/Book/book.htm. (дата 

последнего обращения: 21.09.17). 

2. Quantum ESPRESSO (http://www.quantum-espresso.org/ ) (дата последнего обраще-

ния: 21.09.17). 

3. OpenSuSE (http://www.open-suse.ru) (дата последнего обращения: 21.09.17). 

4. ABINIT (http://www.abinit.org) (дата последнего обращения: 21.09.17 

5. Firefly (http://classic.chem.msu.su/gran/gamess/tutorials.html) (дата последнего об-

ращения: 01.04.17). 

6. XCrySDen (http://www.xcrysden.org) (дата последнего обращения: 21.09.17). 

7. CRYSTAL (http://www.crystal.unito.it) (дата последнего обращения: 21.09.17). 

9. Методические указания для обучающихся по освоению  

дисциплины 

По творческому изучению содержания лекционного материала и  подготовке к 

лекциям: 

1. Конспектирование лекций; 

2. Работа с лекционным материалом: проработка конспекта лекций, работа 

на полях конспекта с терминами, дополнение конспекта материалами из 

рекомендованной литературы. 

3. Составление кратких тезисов каждой лекции. 

4. Проведение подробных математических расчетов, опущенных при из-

ложении лекционного материала. 

По подготовке к семинарским занятиям: 

1. Работа с лекционным материалом, в том числе и с электронным вариан-

том лекций.  

2. Разбор   темы семинара с использованием дополнительной учебной и 

научной литературы и  статьям, рекомендованных преподавателем; 

3. Краткое конспектирование соответствующих разделов используемой ли-

тературы. 

 

По организации самостоятельной работы: 

1. Познавательная деятельность во время основных аудиторных занятий; 

2. Самостоятельная работа в компьютерных классах под контролем препода-

вателя в форме плановых консультаций; 

3. Внеаудиторная самостоятельная работа магистрантов по выполнению до-

машних заданий учебного и творческого характера (в том числе с электрон-

ными ресурсами); 

4. Самостоятельное овладение студентами конкретных учебных модулей, 

предложенных для самостоятельного изучения; 

5. Самостоятельная работа магистрантов по поиску материала, который может 

быть использован для написания рефератов, курсовых и квалификационных 

работ; 

6. Учебно-исследовательская работа; 

http://www.kirensky.ru/master/articles/monogr/Book/book.htm
http://www.quantum-espresso.org/
http://www.open-suse.ru/
http://www.abinit.org/
http://www.xcrysden.org/
http://www.crystal.unito.it/


 14 

7. Научно-исследовательская работа; 

8. Самостоятельная работа во время прохождения практик. 

 

По подготовке  реферата 

Реферат должен содержать следующие обязательные разделы: 

а) литературный обзор с оформленным списком источников; 

б) четкая постановка задачи или проблемы и пути ее решения; 

в) историю исследования; 

г) современное состояние проблемы. 

По содержанию реферата должна быть 

а) подготовлена презентация для публичной защиты; 

б) подготовлены вопросы к аудитории по представленному материалу для выяс-

нения усвоения основных положений доклада. 

10. Перечень информационных технологий, используемых при 

осуществлении образовательного процесса по дисциплине, включая 

перечень программного обеспечения и информационных справоч-

ных систем 
При преподавании дисциплины используется компьютерный класс с установленным на 

компьютерными пакетами Quantum ESPRESSO и CRYSTAL. Необходимо наличие общей сете-

вой папки, в которой расположены методические указания и все необходимые материалы, не-

обходимые на лабораторных занятиях (примеры входных файлов, руководства пользователя, 

электронные учебно-методические пособия). В процессе выполнения расчетов студенты само-

стоятельно выбирают необходимые базисные наборы, представленные на сайте разработчиков 

пакета CRYSTAL. Используя мультимедийный проектор, преподаватель проводит лекции, де-

монстрирует некоторые особенности вычислительных пакетов и типичные ошибки. 

Технологии, используемые при активной и интерактивной формах обучения 

Неимитационные  Имитационные  

Активные (проблемные) лекции и  

семинары 
Кейс-технологии 

Тематическая дискуссия 

 (пресс-конференции) 
Анализ конкретных ситуаций 

Мозговая атака Групповой тренинг 

Презентация  

11. Описание материально-технической базы, необходимой для 

осуществления образовательного процесса по дисциплине 
Для материально-технического обеспечения дисциплины «Электронное строение молеку-

лярных кристаллов» используется: компьютерный класс магистерской подготовки кафедры 

теоретической физики Института фундаментальных наук КемГУ.  

Лекции по дисциплине проводятся в аудитории с выходом в Интернет, оснащенной муль-

тимедийным оборудованием. Чтение лекций сопровождается демонстрацией учебно-наглядных 

пособий (слайд-презентаций). 

Лабораторные занятия проводятся в компьютерном классе магистерской подготовки ка-

федры теоретической физики Института фундаментальных наук КемГУ ауд. 1326, оснащенной 

компьютерной техникой с возможностью подключения к сети «Интернет». 

Самостоятельная работа по дисциплине может проводится в компьютерном классе маги-
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стерской подготовки кафедры теоретической физики Института фундаментальных наук КемГУ 

ауд. 1326, электронном читальном зале (ауд. 1218), оснащенными компьютерной техникой с 

возможностью подключения к сети «Интернет» и доступом в электронную информационно-

образовательную среду КемГУ (в том числе депозитарий информационно-образовательных ре-

сурсов КемГУ) и  в электронно-библиотечные системы "УНИВЕРСИТЕТСКАЯ БИБЛИОТЕКА 

ОНЛАЙН", "ЛАНЬ" 

Комплект программного обеспечения, необходимый для обеспечения дисциплины, вклю-

чает следующие программные продукты: 

1. Пакет офисных программ: 

Microsoft Office 2010 (www.microsoft.com)– лицензия КемГУ либо 

LibreOffice 5.2 (www.libreoffice.org) – свободно распространяемое ПО 

2. Программа для создания виртуальных машин: 

VirtualBox (https://www.virtualbox.org/) – свободно распространяемое ПО 

3. Программа подготовки данных и визуализации результатов расчетов: 

XCrySDen (http://www.xcrysden.org) – свободно распространяемое ПО 

4. Консольные программы для выполнения расчетов молекул, кластеров и кристаллов: 

• CRYSTAL (http://www.crystal.unito.it/) – лицензия КемГУ 

• Quantum ESPRESSO (http://www.quantum-espresso.org/) – свободно распространяемое ПО 

 

12. Иные сведения и материалы 

12.1. Перечень образовательных технологий, используемых при осуществлении образо-

вательного процесса по дисциплине (модулю) 

№ Аудиторное 

занятие 

Содержание Образова-

тельная 

технология 

Метод обу-

чения 

Активный метод 

обучения, способ 

реализации 

1 Лекция Введение. Молеку-

лярные кристаллы. 

Применение молеку-

лярных кристаллов. 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию 

2 Лекция Структурные особен-

ности молекулярных 

кристаллов. Особен-

ности исследования 

структурных и элек-

тронных свойств мо-

лекулярных кристал-

лов. 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения  

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию  

3 Лекция Представление моле-

кулярной орбитали, 

как линейной комби-

нации атомных орби-

талей. Молекула и 

димер бензола. 

Технология 

концентри-

рованного 

обучения  

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде 

 Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию 

 

4 Лекция Межмолекулярное 

взаимодействие. Схе-

мы учета межмолеку-

лярного взаимодейст-

вия. 

Технология 

концентри-

рованного 

обучения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде. 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

http://biblioclub.ru/
http://biblioclub.ru/
http://biblioclub.ru/
http://e.lanbook.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
https://www.virtualbox.org/
http://www.xcrysden.org/
http://www.crystal.unito.it/
http://www.quantum-espresso.org/
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блемную ситуацию 

5 Лекция Первопринципные 

методы. Вычисли-

тельные пакеты для 

компьютерного моде-

лирования свойств 

молекулярных кри-

сталлов. 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде, 

проблемное 

изложение 

учебного ма-

териала 

Лекция-беседа 
Привлечение внимания 

студентов к наиболее 

важным вопросам темы, 

содержание и темп из-

ложения учебного ма-

териала определяется с 

учетом особенностей  

обучающихся. 

 

6 Лекция Особенности элек-

тронной структуры 

молекулярных кри-

сталлов 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде, 

проблемное 

изложение 

учебного ма-

териала 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию 
 

7 Лекция Экситоны Френкеля. 

Влияние экситонов 

Френкеля на оптиче-

ский спектр молеку-

лярных кристаллов. 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде, 

проблемное 

изложение 

учебного ма-

териала 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию 

 

8 Лекция Влияние деформаций 

на структурные и 

электронные свойства 

молекулярных кри-

сталлов.  

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

информаци-

онно-

развивающий. 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию 

Демонстрация кино-

фильма 
 

9 Лекция Применение метода 

квазичастиц для ис-

следования зонного 

строения молекуляр-

ных кристаллов. 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями, 

передача ин-

формации в 

готовом виде, 

проблемное 

изложение 

учебного ма-

териала 

Лекция-

визуализация 
Используются лекци-

онные презентации, 

которые позволяют  

сформулировать про-

блемную ситуацию  
 

 

На семинарских занятиях производится разбор сообщений по темам индиви-

дуальных заданий (технология модульного и дифференцированного обучения, 

технология деловой игры). 

12.1. Особенности реализации дисциплины для инвалидов и лиц с ограниченными воз-

можностями здоровья 

В процессе изучения дисциплины и осуществления процедур текущего контроля успевае-

мости и промежуточной аттестации лиц с ограниченными возможностями здоровья применя-

ются адаптированные формы обучения с учѐтом индивидуальных психофизиологических осо-
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бенностей. При определении форм проведения занятий с обучающимися-инвалидами учитыва-

ются рекомендации данные по результатам медико-социальной экспертизы, содержащиеся в 

индивидуальной программе реабилитации инвалида, относительно рекомендованных условий и 

видов труда. 

При необходимости обучающиеся из числа инвалидов и лиц с ограниченными возможно-

стями здоровья пользуются специальными рабочими местами, созданными с учѐтом нарушен-

ных функций  и ограничений жизнидеятельности. 

Для лиц с нарушением зрения (слепых и слабовидящих): 

 специализированное стационарное рабочее место ЭлСИС 201; 

 специализированное стационарное рабочее место ЭлСИС 221; 

 специализированное мобильное место ЭлНОТ 301; 

 принтер Брайля (+ПО для трансляции текста в шрифт Брайля). 

Для лиц с нарушением слуха: 

 система информационная для слабослышащих стационарная «Исток» С-1И; 

 беспроводная звукозаписывающая аппаратура коллективного пользования: радиокласс (ра-

диомикрофон) «Сонет-РСМ» РМ-3.1. 

Для лиц с нарушением опорно-двигательного аппарата: 

 компьютерный стол для лиц с нарушениями опорнодвигательной системы с электроприво-

дом; 

 клавиатура с накладной и с кнопочной мышкой с расположением кнопок сверху Аккорд; 

 беспроводная мышь трекбол для ПК Logitech M570; 

 клавиатура с джойстиком для выбора клавиши на цветовом поле. 

 

Особенности процесса изучения дисциплины и осуществления процедур текущего кон-

троля успеваемости и промежуточной аттестации: 

Для лиц с нарушением зрения задания и инструкции по их выполнению предоставляются с 

укрупненным шрифтом, для слепых задания оформляются рельефно-точечным шрифтом Брай-

ля или в виде электронного документа, доступного с помощью компьютера со специализиро-

ванным программным обеспечением для слепых, либо зачитываются им. При необходимости 

обеспечивается индивидуальное равномерное освещение не менее 300 люкс, предоставляется 

увеличивающее устройство, а также возможность использовать собственное увеличивающие 

устройство. 

Для лиц с нарушением слуха дидактический материал (слайд-презентации лекций, задания и 

инструкции к их выполнению) предоставляются в письменной форме или электронном виде 

при необходимости. Обеспечивается наличие звукоусиливающей аппаратуры коллективного 

пользования, при необходимости студентам предоставляется звукоусиливающая аппаратура 

индивидуального пользования. 

Для лиц с тяжелыми нарушениями речи текущий и промежуточный контроль проводятся в 

письменной форме. 

При необходимости лица с нарушениями двигательных функций нижних конечностей вы-

полняют лабораторные работы на базе 7 блочной аудитории в паре с обучающимся без ограни-

ченных возможностей здоровья; письменные задания выполняются дистанционно, при этом  

взаимодействие с преподавателем осуществляется через ЭИОС; лекции  проводятся в ауд. 1326, 

практические занятия в аудиториях 8 и 2 корпусов КемГУ. 

Для лиц с нарушениями двигательных функций верхних конечностей или отсутствием 

верхних конечностей лабораторные работы выполняются в паре с обучающимся без ограничен-

ных возможностей здоровья; письменные задания выполняются дистанционно, при этом  взаи-

модействие с преподавателем осуществляется через ЭИОС; экзамен сдаѐтся в устной форме. 

При необходимости лицу с ограниченными возможностями здоровья предоставляется до-

полнительное время для выполнения заданий и сдачи экзамена, но не более чем на 0.5 часа. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья сдают и сдачи экзамена в одной ау-

дитории совместно с иными обучающимися, если это не создает трудностей для студентов при 

сдаче и сдачи экзамена. 
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Студенты с ограниченными возможностями здоровья могут в процессе обучения и прохо-

ждения текущего и итогового контроля  пользоваться техническими средствами, необходимы-

ми им в связи с их индивидуальными особенностями. 

Допускается присутствие в аудитории во время сдачи и сдачи экзамена ассистента из чис-

ла работников КемГУ или привлечѐнных лиц, оказывающих студентам с ограниченными воз-

можностями здоровья необходимую техническую помощь с учѐтом их индивидуальных осо-

бенностей (занять рабочее место, передвигаться, прочитать и оформить задание, общаться с 

преподавателями). 

Особые условия предоставляются студентам с ограниченными возможностями здоровья 

на основании заявления, содержащего сведения о необходимости создания соответствующих 

специальных условий. 

 

Составитель: Федоров И. А., к.ф.-м.н., доцент кафедры теоретической физики.  

 


