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1. Место дисциплины в структуре ООП 
Дисциплина «Компьютерные технологии в кристаллографии» относится к обязательным дисциплинам вариативной части профессионального цикла основной образовательной программы по направлению подготовки 03.03.02 – Физика, профиль подготовки «Кристаллофизика» изучается на 4 году обучения в 7 семестре. Для усвоения данного курса необходимо изучить некоторые модули (дисциплины) в рамках образовательной программы бакалавра по направлению Физика: кристаллография, рентгенография кристаллов, аналитическая геометрия и векторная алгебра.
Цели освоения дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии»

Целями освоения дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии» являются 

1) изучение математических методов кристаллографии и рентгенографии, реализуемых на компьютерной технике;

2) уменье применять знания, полученные в курсах «кристаллография» и «рентгенография кристаллов», для решения практических задач.
2. Планируемые результаты обучения по дисциплине, соотнесенные с планируемыми результатами освоения образовательной программы (компетенциями выпускников) 

	Формируемые компетенции

(код компетенции, уровень освоения – при наличии в карте компетенции)
	Планируемые результаты обучения по дисциплине (модулю), характеризующие этапы формирования компетенций

	(ОПК-5) способность использовать основные методы, способы и средства получения, хранения, переработки информации и навыки работы с компьютером как со средством управления информацией
	У1 Уметь решать типичные задачи геометрической кристаллографии.
З1 Знать основные теоремы геометрической кристаллографии
В1 Владеть методами построения кристаллографических проекций объёмных объектов.

	(ПК-4) способность применять на практике профессиональные знания и умения, полученные при освоении профильных физических дисциплин
	У1 Уметь проводить расчеты лауэграмм и дебаеграмм для идеальных монокристаллов и поликристаллов.
З1 Знать принципы дифракции рентгеновских лучей на монокристаллах и поликристаллах.
В1 Владеть методикой расчеты лауэграмм и дебаеграмм для идеальных монокристаллов и поликристаллов.

	(ПК-5) способность пользоваться современными методами обработки, анализа и синтеза физической информации в избранной области физических исследований
	У1 Уметь работать с пакетом специализированных компьютерных программ для выполнения данных лабораторных работ
З1 Знать принципы работы специализированных компьютерных программ для выполнения данных лабораторных работ.
В1 Владеть использованием специализированных компьютерных программ для выполнения данных лабораторных работ.


3. Структура и содержание дисциплины 
«Компьютерные технологии в кристаллографии»
Объем дисциплины составляет 2 зачетных единицы, всего 72 часа, из которых 33 часа составляет контактная работа обучающегося с преподавателем (32 часа занятия лабораторного типа, в том числе 2 часа – текущий контроль, 1 час – мероприятия промежуточной аттестации), 39 часов составляет самостоятельная работа обучающегося.

Содержание дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии»

	Наименование и краткое содержание разделов и тем дисциплины,

форма промежуточной аттестации по дисциплине 
	Всего (часы)
	В том числе

	
	
	Контактная работа (работа во взаимодействии с преподавателем), часы из них
	Самостоятельная работа обучающегося, часы



	
	
	Занятия 
лекционного 
типа
	Занятия 
семинарского 
типа
	Занятия 
лабораторного 
типа
	Всего
	

	
	8 семестр очное

	Банк структур неорганических кристаллов
	8
	
	
	4
	4
	4

	Банк структур органических кристаллов
	8
	
	
	4
	4
	4

	Стереографические проекции
	8
	
	
	4
	4
	4

	Точечные группы симметрии
	8
	
	
	4
	4
	4

	Простые формы кристаллов
	8
	
	
	4
	4
	4

	Псевдосимметрия атомных структур кристаллов
	6
	
	
	3
	3
	3

	Гномостереографические проекции лауэграмм монокристаллов
	6
	
	
	3
	3
	3

	Дифракция рентгеновских лучей на одномерных структурах
	6
	
	
	3
	3
	3

	Дифракция рентгеновских лучей на атомных кластерах
	6
	
	
	3
	3
	3

	В т.ч.текущий контроль
	2

	Промежуточная аттестация – зачет


Список лабораторных работ.

1. Банк структур неорганических кристаллов.
2. Кембриджский банк структур неорганических кристаллов.
3. Стереографическая проекция.

4. Точечные группы симметрии.

5. Простые формы кристаллов.

6. Псевдосимметрия атомных структур кристаллов.
7. Построение гномостереографических проекций лауэграмм монокристаллов на компьютере.

8. Дифракция рентгеновских лучей на одномерных кристаллах, квазикристаллах и аморфизованных структурах.
9. Дифракция рентгеновских лучей на атомных кластерах.

4. Образовательные технологии. 
Занятия по дисциплине проходят в форме лабораторных занятий, на которых проводятся обсуждения рассматриваемых проблем в свете последних научных достижений в данной области. Самостоятельная работа включает в себя выполнение домашних заданий и теоретическую подготовку к занятиям по материалам лекций и рекомендованной литературе, приведенной в конце данной программы.
5. Учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы студентов. 
Самостоятельная работа студентов предусматривает теоретическую подготовку к выполнению лабораторных работ, выполнение домашних заданий, изучение рекомендованной литературы и подготовку к зачету.

Оценочные средства для контроля текущей успеваемости включают в себя устный опрос на лабораторных занятиях, активность в обсуждении качественных вопросов.

Для контроля промежуточной аттестации по итогам освоения дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии» используются нижеприведенные вопросы.

Вопросы для контроля
1. Что такое стереографическая и гномостереографическая проекция?
2. Перечислить точечные кристаллографические группы.
3. Записать матрицу заданной операции точечной симметрии.

4. Чем отличаются общие простые формы от частных?
5. Назвать основные процессы взаимодействия рентгеновских лучей с веществом.

6. Что такое рентгеновская дифракция Фраунгофера? 

7. Изложить схему формирования главных и побочных максимумов на дифрактограмме.
8. Объяснить различие геометрии Лауэ и Брэгга при регистрации рентгеновской дифракции.

9. Что такое псевдосимметрия кристаллической структуры?

10. Что такое квазикристалл?
Формулировки задач для контроля.

1. Построить стереографические проекции точки, прямой линии и плоскости.
2. Рассчитать угол между направлениями, заданными сферическими координатами.

3. Построить стереографическую проекцию большого круга по заданному полюсу. 
4. Построить стереографическую проекцию заданной точечной кристаллографической группы.

5. Построить гномостереографическую проекцию заданной комбинации простых форм.

6. Перечислить все подгруппы заданной точечной кристаллографической группы.
7. Вычислить брэгговский угол при заданном межплоскостном расстоянии и данной длине волны рентгеновского излучения.
8. Рассчитать дифракционную картину для одномерной ограниченной периодической структуры рассеивающих центров.
9. Записать выражение для зависимости интенсивности рентгеновского излучения, рассеянного заданным атомным кластером. 

10. Рассчитать дебаеграмму для данной кубической кристаллической структуры.
6. Фонд оценочных средств для промежуточной аттестации по дисциплине - в приложении 

6.1 Перечень компетенций выпускников образовательной программы с указанием результатов обучения (знаний, умений, владений), характеризующих этапы их формирования, описание показателей и критериев оценивания компетенций на различных этапах их формирования 
(ОПК-5) способность использовать основные методы, способы и средства получения, хранения, переработки информации и навыки работы с компьютером как со средством управления информацией

	Индикаторы компетенции
	ОЦЕНКИ СФОРМИРОВАННОСТИ КОМПЕТЕНЦИЙ

	
	плохо
	неудовлетворительно
	удовлетворительно
	хорошо
	очень хорошо
	отлично
	превосходно

	Знания


	Отсутствие знаний теоретическогоматериала.

Невозможность оценить полноту знаний вследствие отказа обучающегося от ответа
	Уровень знаний ниже минимальных требований. Имели место грубые ошибки.
	Минимально допустимый уровень знаний. Допущено много негрубых ошибки.
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки. Допущено несколько  негрубых ошибок
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки. Допущено несколько  несущественных ошибок
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки, без  ошибок.
	Уровень знаний в объеме, превышающем программу подготовки. 

	Умения


	Отсутствие минимальных умений . Невозможность оценить наличие умений вследствие отказа обучающегося от ответа
	При решении стандартных задач не продемонстрированы основные умения.

Имели место грубые ошибки.
	Продемонстрированы основные умения. Решены типовые  задачи с негрубыми ошибками. Выполнены все задания но не в полном объеме. 
	Продемонстрированы все основные умения. Решены все основные задачи с негрубыми ошибками. Выполнены все задания, в полном объеме, но некоторые с недочетами.
	Продемонстрированы все основные умения. Решены все основные задачи . Выполнены все задания, в полном объеме, но некоторые с недочетами.
	Продемонстрированы все основные умения,решены все основные задачи с отдельными несущественнымнедочетами, выполнены все задания в полном объеме. 
	Продемонстрированы все основные умения,. Решены все основные задачи. Выполнены все задания, в полном

Объеме без недочетов

	Навыки


	Отсутствие владения материалом. Невозможность оценить наличие навыков вследствие отказа обучающегося от ответа
	При решении стандартных задач не продемонстрированы базовые навыки.

Имели место грубые ошибки.


	Имеется минимальный  

набор навыков для решения стандартных задач с некоторыми недочетами


	Продемонстрированы базовые навыки 

при решении стандартных задач с некоторыми недочетами


	Продемонстрированы базовые навыки 

при решении стандартных задач без ошибок и недочетов.


	Продемонстрированы навыки 

при решении нестандартных задач без ошибок и недочетов.


	Продемонстрирован творческий подход к  решению нестандартных задач 


	Шкала оценок по проценту правильно выполненных контрольных заданий
	0 – 20 %
	20 – 50 %
	50 – 70 %
	70-80 %
	80 – 90 %
	90 – 99 %
	100%


 (ПК-4) способность применять на практике профессиональные знания и умения, полученные при освоении профильных физических дисциплин

	Индикаторы компетенции
	ОЦЕНКИ СФОРМИРОВАННОСТИ КОМПЕТЕНЦИЙ

	
	плохо
	неудовлетворительно
	удовлетворительно
	хорошо
	очень хорошо
	отлично
	превосходно

	Знания


	Отсутствие знаний теоретическогоматериала.

Невозможность оценить полноту знаний вследствие отказа обучающегося от ответа
	Уровень знаний ниже минимальных требований. Имели место грубые ошибки.
	Минимально допустимый уровень знаний. Допущено много негрубых ошибки.
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки. Допущено несколько  негрубых ошибок
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки. Допущено несколько  несущественных ошибок
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки, без  ошибок.
	Уровень знаний в объеме, превышающем программу подготовки. 

	Умения


	Отсутствие минимальных умений . Невозможность оценить наличие умений вследствие отказа обучающегося от ответа
	При решении стандартных задач не продемонстрированы основные умения.

Имели место грубые ошибки.
	Продемонстрированы основные умения. Решены типовые  задачи с негрубыми ошибками. Выполнены все задания но не в полном объеме. 
	Продемонстрированы все основные умения. Решены все основные задачи с негрубыми ошибками. Выполнены все задания, в полном объеме, но некоторые с недочетами.
	Продемонстрированы все основные умения. Решены все основные задачи . Выполнены все задания, в полном объеме, но некоторые с недочетами.
	Продемонстрированы все основные умения,решены все основные задачи с отдельными несущественнымнедочетами, выполнены все задания в полном объеме. 
	Продемонстрированы все основные умения,. Решены все основные задачи. Выполнены все задания, в полном

Объеме без недочетов

	Навыки


	Отсутствие владения материалом. Невозможность оценить наличие навыков вследствие отказа обучающегося от ответа
	При решении стандартных задач не продемонстрированы базовые навыки.

Имели место грубые ошибки.


	Имеется минимальный  

набор навыков для решения стандартных задач с некоторыми недочетами


	Продемонстрированы базовые навыки 

при решении стандартных задач с некоторыми недочетами


	Продемонстрированы базовые навыки 

при решении стандартных задач без ошибок и недочетов.


	Продемонстрированы навыки 

при решении нестандартных задач без ошибок и недочетов.


	Продемонстрирован творческий подход к  решению нестандартных задач 


	Шкала оценок по проценту правильно выполненных контрольных заданий
	0 – 20 %
	20 – 50 %
	50 – 70 %
	70-80 %
	80 – 90 %
	90 – 99 %
	100%


 (ПК-5) способность пользоваться современными методами обработки, анализа и синтеза физической информации в избранной области физических исследований
	Индикаторы компетенции
	ОЦЕНКИ СФОРМИРОВАННОСТИ КОМПЕТЕНЦИЙ

	
	плохо
	неудовлетворительно
	удовлетворительно
	хорошо
	очень хорошо
	отлично
	превосходно

	Знания


	Отсутствие знаний теоретическогоматериала.

Невозможность оценить полноту знаний вследствие отказа обучающегося от ответа
	Уровень знаний ниже минимальных требований. Имели место грубые ошибки.
	Минимально допустимый уровень знаний. Допущено много негрубых ошибки.
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки. Допущено несколько  негрубых ошибок
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки. Допущено несколько  несущественных ошибок
	Уровень знаний в объеме, соответствующем программе подготовки, без  ошибок.
	Уровень знаний в объеме, превышающем программу подготовки. 

	Умения


	Отсутствие минимальных умений . Невозможность оценить наличие умений вследствие отказа обучающегося от ответа
	При решении стандартных задач не продемонстрированы основные умения.

Имели место грубые ошибки.
	Продемонстрированы основные умения. Решены типовые  задачи с негрубыми ошибками. Выполнены все задания но не в полном объеме. 
	Продемонстрированы все основные умения. Решены все основные задачи с негрубыми ошибками. Выполнены все задания, в полном объеме, но некоторые с недочетами.
	Продемонстрированы все основные умения. Решены все основные задачи . Выполнены все задания, в полном объеме, но некоторые с недочетами.
	Продемонстрированы все основные умения,решены все основные задачи с отдельными несущественнымнедочетами, выполнены все задания в полном объеме. 
	Продемонстрированы все основные умения,. Решены все основные задачи. Выполнены все задания, в полном

Объеме без недочетов

	Навыки


	Отсутствие владения материалом. Невозможность оценить наличие навыков вследствие отказа обучающегося от ответа
	При решении стандартных задач не продемонстрированы базовые навыки.

Имели место грубые ошибки.


	Имеется минимальный  

набор навыков для решения стандартных задач с некоторыми недочетами


	Продемонстрированы базовые навыки 

при решении стандартных задач с некоторыми недочетами


	Продемонстрированы базовые навыки 

при решении стандартных задач без ошибок и недочетов.


	Продемонстрированы навыки 

при решении нестандартных задач без ошибок и недочетов.


	Продемонстрирован творческий подход к  решению нестандартных задач 


	Шкала оценок по проценту правильно выполненных контрольных заданий
	0 – 20 %
	20 – 50 %
	50 – 70 %
	70-80 %
	80 – 90 %
	90 – 99 %
	100%


6.2 Описание шкал оценивания

Критерии оценок зачета:

зачтено –  успешное выполнение практических заданий, выданных преподавателем, владение программным материалом, понимание сущности рассматриваемых процессов и явлений, умение самостоятельно обозначить  точки активного роста нового знания.

незачтено – невыполнение практических заданий, выданных преподавателем, полное непонимание смысла проблем, не достаточно полное владение терминологией, неумение самостоятельно обозначить проблемные ситуации.

6.3 Критерии и процедуры оценивания результатов обучения по модулю, характеризующих этапы формирования компетенций. 

Для оценивания результатов обучения в виде знаний используются следующие процедуры и технологии:

- индивидуальное собеседование,

- письменные ответы на вопросы.

Для оценивания результатов обучения в виде умений и владений используются следующие процедуры и технологии: практические контрольные задания. Типы практических контрольных заданий:

- установление последовательности (описать алгоритм выполнения действия),

- указать возможное влияние факторов на последствия реализации умения и т.д.

6.4 Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценки результатов обучения, характеризующих этапы формирования компетенций и (или) для итогового контроля сформированности компетенции. (В приложении)

6.5 Методические материалы, определяющие процедуры оценивания. (В приложении)

7. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии» 

а) основная литература: 
1. Основы кристаллографии. Чупрунов Е.В., Хохлов А.Ф., Фаддеев М.А. М.: Физматлит. 2004. http://www.lib.unn.ru/php/details.php?DocId=59410&DB=1 (20 экз)

б) дополнительная литература:
1. 2. Иверонова В.И., Ревкевич Т.П. Теория рассеяния рентгеновских лучей. М.: Изд. МГУ. 1978. http://www.lib.unn.ru/php/details.php?DocId=81761&DB=1 (3 экз)

3. Задачи по кристаллографии. Под ред. Е.В.Чупрунова А.Ф. Хохлова. М.: Физматлит. 2003. http://www.lib.unn.ru/php/details.php?DocId=59115&DB=1 (195 экз)

в) программное обеспечение и Интернет-ресурсы.

Для каждой лабораторной работы имеются оригинальные программные продукты, размещенные на сайте физического факультета ННГУ.
8. Материально-техническое обеспечение дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии» 
Материально-техническое обеспечение дисциплины «Компьютерные технологии в кристаллографии» обусловлено наличием рабочих программ, предназначенных для выполнения лабораторных работ, учебников в библиотеке, некоторые из них представлены на сайте физического факультета в электронном виде. Кроме того, при необходимости выполнения некоторых математических расчетов студенты могут воспользоваться техническими возможностями терминал-класса с установленным лицензионным программным обеспечением. 
Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО с учетом рекомендаций и ПрООП ВПО по направлению «03.03.02 – Физика», профиль «Кристаллофизика».
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