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состав-свойство 

Описание базовых кристаллических 
структур, сопоставление со свойствами. 

Быстрые оценки свойств.

Компьютерный дизайн новых материалов

Артем Р. Оганов (Сколтех и МИСиС, Россия)



Плотнейшие упаковки
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Плотнейшие упаковки
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кубическая плотнейшая упаковка (ccp, fcc)

гексагональная плотнейшая упаковка (hcp)



Кристаллические структуры элементов
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Отмечены элементы с плотными структурами – ОЦК (bcc, структурный тип W), ГПУ (hcp, 
структурный тип Mg), КПУ (fcc, структурный тип Cu), 4-cлойной плотнейшей упаковкой (dhcp, 
структурный тип La). Также инертные газы кристаллизуются в плотнейших упаковках.



Число различных плотнейших упаковок 
бесконечно: кубическая и гексагональная это 
лишь простейшие варианты

• «г-к» символы Полинга-Белова дают «степень гексагональности / 
степень кубичности» плотнейшей упаковки. Многие свойства плавно 
зависят от этого параметра. 



Mg                 Cu                         La                       Sm

Плотноупакованные структуры металлов



Примеры сложных структур металлов

β-W α-Mn и β-Mn

α-Uβ-Np



Упаковки сфер - пустоты



Упаковки сфер - пустоты

Тригональная пустота Тетраэдрическая пустота

Октаэдрическая пустота Кубическая пустота (нет в плотнейших

упаковках!)



Упаковки сфер - пустоты

Анионные комплексы



Упаковки сфер - пустоты

Катионы и их координационные многогранники



Упаковки сфер - пустоты
Формула Катион:ан

ион

координа

ция

Тип и количество 

заполненных пустот

Примеры структур

КПУ ГПУ

МХ 6:6 Все октаэдрических пустот NaCl, FeO,
MnS, TiC

NiAs, FeS, NiS

4:4 Половина тетраэдрических 

пустот

Цинковая 

обманка ZnS, CuCl,
γ − AgI

Вюрцит

ZnS, β − AgI

М2Х 4:8 Все тетраэдрические пустоты Na2O, K2S,
Li2Se,Mg2Si

6:3 Половина октаэдрических 

пустот, заполнен каждый 

второй слой

CdCl2 CdI2, TiS2

МХ3 6:2 1/3 октаэдрических пустот, 2/3 

заняты через слой

BiI3, TiCl3,
VCl3, FeCl3

М2Х3 6:4 2/3 октаэдрических пустот Al2O3, Ti2O3,
V2O3, Cr2O3,

Fe2O3

2/3 октаэдрических пустот FeTiO3

AM2X4 1/8 тетраэдрических пустот 

тетраэдры и половина 

октаэдрических

Шпинель 

MgAl2O4, MgFe2O3

Mg2SiO4



Числа: металлические и ионные радиусы



Далее о плотных упаковках



На основе плотнейших упаковок можно 
описать много структур химически соединений, 
в т.ч. сложных соединений

Кубическая плотнейшая упаковка

Описание структуры сфалерита ZnS на 
основе кубической плотнейшей упаковки

Описание структуры 
галенита PbS на основе 
кубической плотнейшей 
упаковки



Плотнейшие упаковки с заполнениями 
октаэдрических пустот: примеры

NaCl NiAs Йодистый гуанидоний
Кубическая                         Гексагональная                4-слойная

100% октаэдрических  пустот  заполнены

Bi2Te2S 
9-слойная
2/3 окт. пустот заполнены



Плотнейшие упаковки с одновременным 
заполнением октаэдрических и тетраэдрических 
пустот: примеры

Структура лоренценита Na2Ti2Si2O9

6-слойная плотнейшая упаковка
Структура оливина Mg2SiO4

Гексагональная плотнейшая упаковка



Многие неорганические структуры можно 
описать на основе плотнейших упаковок



На основе плотнейших упаковок можно 
описать много структур химически соединений, 
в т.ч. сложных соединений

Кубическая плотнейшая упаковка

Описание структуры сфалерита ZnS на 
основе кубической плотнейшей упаковки

Описание структуры 
галенита PbS на основе 
кубической плотнейшей 
упаковки



Плотнейшие упаковки с заполнениями 
октаэдрических пустот: примеры

NaCl NiAs Йодистый гуанидоний
Кубическая                         Гексагональная                4-слойная

100% октаэдрических  пустот  заполнены

Bi2Te2S 
9-слойная
2/3 окт. пустот заполнены



Плотнейшие упаковки с одновременным 
заполнением октаэдрических и тетраэдрических 
пустот: примеры
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Еще более сложные структуры можно 
описывать на основе плотнейших упаковок 
групп атомов

Структура α-B может быть описана 
как плотнейшая кубическая 
упаковка икосаэдров B12. 

Структура γ-B (Oganov, Nature 2009) может быть 
описана как плотнейшая кубическая упаковка 
икосаэдров B12, все октаэдрические пустоты 
которой заполнены гантелями B2.



Структура α-B



Углерод

Графит Алмаз
Фуллерен C60



Еще об углероде

Фазовая 
диаграмма 
углерода

Лонсдейлит –
«гексагональный алмаз»
(связан со структурами 
вюрцита и льда I)

KC8 – интеркалированный 
графит (как и LiC6, LiC12, LiC18, 
KC8, KC24, KC36, KC48)



Лед Ih имеет лонсдейлитовую структуру

• Центры молекул H2O расположены 
по лонсдейлитовому мотиву. 

• У каждой молекулы 4 соседа. 

• Лед Ih протон-разупорядоченный и 
гексагональный. Протон-
упорядоченная версия –
ромбический лед XI.



Графеновый бум

Самый большой плоский углеводород: 

222 атома/37 кольца (Müllen, 2002)

«Строго двумерные кристаллы нестабильны» 

(теорема Мермина-Вагнера-Хоэнберга)

Ландау, Лифшиц «Статистическая физика»

• Плотность: 0.77 мг/м2.

• Непроницаем даже для атомов Не.

• Оптическая прозрачность: >95%.

• Прочность: 100-200 раз выше, чем у стали.

• Огромная подвижность носителей заряда 
(15,000 см2В−1с−1).

• Графеновые солнечные батареи достигли 
КПД 15.6%.

• Рекордная теплопроводность ~5000 Вт/м*К.

• Электроны проводимости имеют нулевую 

эффективную массу и релятивистские 
скорости. 

• Основа (гибкой) электроники будущего?



И еще об углероде: наночастицы.

Масс-спектр углеродных 
наночастиц

Фуллерены C60 и C70 Структура 
фуллерита C60

Углеродные нанотрубки: свернутые листы 
графена. В зависимости от типа сворачивания, 
могут быть металлами или полупроводниками!

Дамасская сталь 
содержит углеродные 
нанотрубки!



Фуллерены очень разнообразны

C60, C70, C72, C74, C76, C78, C80 фуллерены Изомеры (a) C100, (b) C70, (c) C100



Допированный углерод может быть 
сверхпроводником

• Допированный графит: KC8 (Tc=0.125 K), CaC6 (Tc=11 K).

• B-допированный алмаз: Tc=4 K.

• Допированный фуллерит: Cs3C60 (Tc=38 K)

Критическая температура

кубических интеркалированных

фуллеритов A3C60 как функция

параметра решетки

Кристаллическая структура, зонная структура и внешний вид 

кристаллов фуллеритов



Немного о структуре NaCl



Производная структура: CaC2

Группы C2 играют роль 
аниона. 



Возможный механизм превращения между структурами 
типа CsCl и NaCl



Взаимодействия между ионами

Закон Коши: для кубических кристаллов, где все атомы находятся на 

центросимметричных позициях и есть только парные взаимодействия, упругие 

постоянные связаны соотношением:

C12-C44 = 2P,

где P это давление.

Вывод: непарные взаимодействия важны!



Силикаты



Classes of minerals Earth's crust Moon Meteorites

Simple materials, intermetallides 82 7 13

Sulfides, selenides, tellurides 245 9 21

Sulfosalts 256 - -

Arsenides, antimonides, bismutides 62 - -

Oxides 212 20 26

Hydroxides 180 1 2

Silicates 883 37 73

Carbonates 165 1 7

Sulfates 293 - 3

Phosphates 352 5 13

Arsenates 198 - -

Vanadates 64 - -

Molibdates, wolframates 25 - 2

Chromates 6 - -

Borates 128 - -

Nitrates 15 - -

Tellurites, selenites, - -

tellurates, selenates 57 - -

Iodates 8 - -

Fluorides 42 - -

Chlorides, oxychlorides 82 1 2

Bromides, iodides 6 - -

Carbides, phosphides, nitrides 17 3 11

Silicides 5 - 1

Organic compounds 30 1 1

Total number of mineral species 3413 85 175

Силикаты доминируют в коре и мантии Земли, 

Луны и метеоритов



Строительный блок – силикатный тетраэдр SiO4



Силикатные полианионы –
очень гибкие!



Мотивы, основанные на SiO4-тетраэдрах

(a) Островные (орто), (b) диорто-, (c-e) кольцевые, (f) цепочечные, (g) 

ленточные, (h) слоистые, (i) каркасные.



Некоторые типы цепочечных силикатных 
мотивов



Некоторые типы ленточных силикатных 
мотивов



Некоторые типы слоистых силикатных 
мотивов



«Трубочки» асбеста – результат закручивания 
слоев



Цеолиты – молекулярные сита

Структура морденита

(Ca,Na2,K2)Al2Si10O24·7(H2O).

Разделение октана и изооктана (С8Н18) при помощи цеолита


