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Як користуватися цим матерiалом

Цей документ — робочий зошит учителя до воркшопу. Вiн складається з трьох частин, кожну
з яких можна використовувати окремо:

• Частина I. Теорiя. Стислий конспект змiсту презентацiї воркшопу: що таке кристал,
чому властивостi речовини визначаються її будовою, симетрiя, сингонiї, полiморфiзм,
фазовi дiаграми та реальнi приклади «структура→ властивiсть». Кожен роздiл супрово-
джується питаннями, якi можна поставити класу.

• Частина II. VESTA. Покрокова iнструкцiя: встановлення, iнтерфейс, керування, стилi
вiдображення, полiедри, вимiрювання вiдстаней i кутiв, експорт зображень, типовi
проблеми.

• Частина III. План уроку. Готовий сценарiй на 45 хвилин i розширений варiант на
90 хвилин, п’ять практичних станцiй iз конкретними файлами, домашнє завдання,
критерiї оцiнювання та робочий аркуш учня для друку.

Що потрiбно для уроку

• Комп’ютери або ноутбуки (1 на 2–3 учнiв достатньо; iдеально — 1 на пару).
• Установлена програма VESTA (безкоштовна, див. роздiл 7).
• Папка з файлами *.cif, що додається до цього воркшопу (перелiк — у додатку А).
• Проєктор для демонстрацiї вчителем.
• Бажано: зразки мiнералiв (кварц, кальцит, слюда, графiт) — навiть найпростiша шкiль-
на колекцiя робить урок значно живiшим.

Iнтернет пiд час уроку не потрiбен— усi файли працюють локально.

ЧАСТИНА I. ТЕОРЕТИЧНЕ ПIДҐРУНТЯ

1. Що таке кристал

Кристал— це тверде тiло, у якому атоми, йони або молекули розташованi впорядковано й
перiодично: одна й та сама група частинок повторюється у просторi через однаковi промiжки,
як вiзерунок на шпалерах, тiльки у трьох вимiрах.

Ключова iдея, з якої варто починати урок: правильна зовнiшня форма кристала (гранi, ребра,
кути) — це наслiдок внутрiшнього порядку, а не причина. Кубик кам’яної солi кубiчний тому,
що кубiчно вкладенi йони натрiю й хлору, а не навпаки.
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Лiд, H2O Кварц, SiO2 Алмаз, C

водневi зв’язки тетраедри SiO4 тетраедрична сiтка C

Рис. 1. Три знайомi кристали та їхня внутрiшня будова. Угорi — те, що бачить око; внизу — те, що
«бачить» рентген. Саме цей другий ряд ми навчимося будувати самостiйно у VESTA.

1.1. Мова, якою описують кристал

Щоб описати нескiнченну перiодичну структуру, достатньо задати найменший повторюваний
фрагмент та правило його повторення.

Елементарна комiрка (unit cell)
Найменший паралелепiпед, трансляцiями якого можна заповнити весь простiр без пропускiв
i накладань. Задається шiстьма числами: довжинами ребер a, b, c (у ангстремах, 1 Å = 10−10 м)
i кутами мiж ними α, β, γ.
Базис
Перелiк атомiв усерединi комiрки з їхнiми частковими (дробовими) координатами x, y, z у
межах вiд 0 до 1. Саме так атоми записанi у файлi CIF.
Просторова група
Повний набiр операцiй симетрiї структури. Записується символом Германа–Могена: напри-
клад, Fd3̄m для алмазу, P63/mmc для графiту, R3̄c для кальциту. Усього таких груп рiвно 230.
Z
Кiлькiсть формульних одиниць в елементарнiй комiрцi. Наприклад, для кальциту Z = 6: у
комiрцi шiсть груп CaCO3.

Масштаб, який варто назвати вголос

Ребро комiрки алмазу — 3,56 Å, тобто 0,356 нанометра. У кубiчному мiлiметрi алмазу
таких комiрок близько 2 · 1019 — це приблизно стiльки ж, скiльки пiщинок у шарi пiску
завтовшки метр на площi всiєї України. Учнi краще вiдчувають, наскiльки мала комiрка,
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коли чують порiвняння, а не лише степiнь десятки.

Питання до класу

1. Чому снiжинки рiзнi на вигляд, але всi мають шiсть променiв?
2. Скло — це кристал? (Нi: у склi є ближнiй порядок — тi самi тетраедри SiO4, — але немає
дальнього, тобто перiодичностi. Це аморфне тiло.)

3. Чи може та сама речовина бути i кристалом, i склом? (Так: кварц i кварцове скло.)

2. Властивостi матерiалу залежать вiд його будови

Це центральна теза всього воркшопу. Найкрасивiший її доказ — вуглець. Однаковi атоми,
однакова хiмiчна формула — цiлковито рiзнi речовини.

Алмаз Графiт Графен

Рис. 2. Три алотропнi форми вуглецю. Алмаз — тривимiрний каркас iз тетраедрiв; графiт — стос
пласких шестикутних сiток; графен — один-єдиний такий шар.

Табл. 1. Порiвняння алотропних форм вуглецю

Алмаз Графiт Графен

Розмiрнiсть каркаса 3D 2D-шари, складенi в
стос

2D, один шар

Гiбридизацiя sp3 sp2 sp2

Координацiя атома 4 сусiди 3 сусiди в шарi 3 сусiди
Зв’язок мiж шарами — слабкий,

ван-дер-ваальсiв
—

Твердiсть 10 за Моосом (еталон) 1–2, пише на паперi —
Електропровiднiсть дiелектрик провiдник уздовж шарiв напiвметал, дуже

рухливi носiї
Прозорiсть прозорий чорний, непрозорий прозорий (поглинає

2,3 % свiтла)
Просторова група Fd3̄m P63/mmc —

5



Кристалiчнi структури та VESTA Воркшоп для вчителiв

Питання до класу

Чому олiвцем можна писати, а алмазом — рiзати скло, якщо це той самий вуглець?
Очiкувана вiдповiдь: у графiтi мiцнi зв’язки дiють лише всерединi шару; мiж шарами —
слабка ван-дер-ваальсова взаємодiя, тому шари легко ковзають i залишаються на паперi.
В алмазi кожен атом жорстко зв’язаний iз чотирма сусiдами в усiх напрямках — зсунути
щось неможливо, не розiрвавши зв’язки. На уроцi ми вимiряємо цi вiдстанi у VESTA i
побачимо рiзницю в числах.

3. Матерiали з пам’яттю форми

Яскравий приклад того, що структура може змiнюватися— i разом iз нею змiнюється поведiн-
ка матерiалу. Сплави з пам’яттюформи (найвiдомiший—нiтинол, NiTi) мають двi кристалiчнi
фази:

• аустенiт— високотемпературна, високосиметрична фаза;
• мартенсит— низькотемпературна, менш симетрична фаза, здатна деформуватися без
розриву зв’язкiв — просто перекошуючи комiрку.

Деформований у мартенситi вирiб при нагрiваннi переходить в аустенiт — i «згадує» свою
вихiдну форму.

Цикл «деформацiя – нагрiв – вiдновлення» Те саме на рiвнi комiрки

Рис. 3. Ефект пам’ятi форми. Звернiть увагу: у правiй схемi атоми не мiняються мiсцями— комiрка
лише перекошується. Тому перетворення оборотне.
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3.1. Де це працює

Медичнi iмплантати Брекети Термомуфти Авiацiйна технiка

Рис. 4. Застосування сплавiв iз пам’яттю форми: вiд стоматологiї до авiадвигунiв.

Український контекст

Сплави з пам’яттю форми винайденi й активно дослiджуються в Iнститутi металофiзи-
ки iм. Г. В. Курдюмова НАН України— партнерському iнститутi освiтньої програми
«Прикладна фiзика». Це гарний момент сказати класу, що матерiалознавство свiтового
рiвня робиться в Києвi, а не лише «десь там».

Рис. 5. Iнститут металофiзики iм. Г. В. Курдюмова НАН України, Київ.

4. Симетрiя та операцiї симетрiї

Операцiя симетрiї— це перетворення, пiсля якого об’єкт виглядає так само, як i до нього.
Якщо заплющити очi, хтось виконає операцiю, а ви розплющите очi — ви не помiтите змiн.
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Рис. 6. Дзеркальна симетрiя. Метелик i долонi мають одну площину дзеркала; коло — нескiнченно
багато; безформна пляма — жодної. Куб має аж дев’ять дзеркальних площин.

Рис. 7. Осi обертання, дозволенi в кристалах: 1, 2, 3, 4 i 6-кратнi — тобто поворот на 360°, 180°, 120°,
90° i 60°. Злiва — двовимiрнi приклади, справа — реальнi форми кристалiв.

Класичне запитання: чому немає 5-кратної осi?

Запропонуйте учням вимостити пiдлогу правильними п’ятикутниками — без щiлин
це неможливо. Трикутниками, квадратами й шестикутниками — можна. Саме тому в
кристалах бувають осi 1, 2, 3, 4 i 6, але не 5 i не 7.
Для сильного класу: а квазiкристали (Нобелiвська премiя з хiмiї 2011 р., Дан Шехтман)
якраз мають 5- i 10-кратну симетрiю — але вони не перiодичнi. Тобто заборона стосується
саме перiодичних структур.
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4.1. Набiр операцiй симетрiї кристала

Табл. 2. Операцiї симетрiї, з яких будуються 230 просторових груп

Операцiя Що робить Позначення

Трансляцiя зсув на вектор ґратки a, b, c
Поворот обертання на 360◦/n 1, 2, 3, 4, 6
Дзеркало вiдбиття у площинi m
Iнверсiя вiдбиття в точцi (центр симетрiї) 1̄
Iнверсiйна вiсь поворот + iнверсiя 3̄, 4̄, 6̄
Гвинтова вiсь поворот + зсув уздовж осi 21, 31, 63, . . .
Площина ковзання вiдбиття + зсув у площинi a, b, c, n, d

Комбiнуючи цi операцiї, отримуємо iєрархiю, яку варто показати як «матрьошку»:

7 сингонiй (кристалiчних систем)
14 ґраток Браве
32 точковi групи (класи симетрiї)
230 просторовi групи

Рис. 8. Сiм сингонiй iз характерними прикладамимiнералiв. Сингонiя визначається не формою зразка,
а спiввiдношеннями мiж a, b, c та кутами α, β, γ.
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Табл. 3. Сiм сингонiй: умови на параметри комiрки

Сингонiя Ребра Кути

Кубiчна (iзометрична) a = b = c α = β = γ = 90◦

Тетрагональна a = b ̸= c α = β = γ = 90◦

Ромбiчна (орторомбiчна) a ̸= b ̸= c α = β = γ = 90◦

Гексагональна a = b ̸= c α = β = 90◦, γ = 120◦

Тригональна (ромбоедрична) a = b = c α = β = γ ̸= 90◦

Моноклiнна a ̸= b ̸= c α = γ = 90◦, β ̸= 90◦

Триклiнна a ̸= b ̸= c α ̸= β ̸= γ ̸= 90◦

Як це перевiрити просто зараз

Вiдкрийте у VESTA будь-який файл iз папки й подивiться у вкладку Summary текстової
областi: там написанi просторова група та параметри комiрки. Порiвняйте Diamond.cif
(a = b = c, усi кути 90° — кубiчна) i Lepidolite.cif (β = 99,8◦ —моноклiнна). Класифi-
кацiя перестає бути абстракцiєю, коли її видно у файлi.

5. Полiморфiзм i фазовi дiаграми

Полiморфiзм— здатнiсть однiєї речовини iснувати у кiлькох кристалiчних формах залежно
вiд температури й тиску. Це прямий мiсток вiд кристалографiї до термодинамiки, яку учнi
вже вивчали.

5.1. Вода

Рис. 9. Фазова дiаграма води. B— потрiйна точка (0,01 °C, 0,6 кПа), де спiвiснують лiд, вода й пара. C
— критична точка (374 °C, 22 089 кПа), за якою зникає рiзниця мiж рiдиною та газом.
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Питання до класу

Звернiть увагу на нахил лiнiї плавлення (дiлянка B–D): у води вона нахилена влiво, тобто
з пiдвищенням тиску лiд плавиться за нижчої температури. Майже в усiх iнших речовин
навпаки. Чому?
Вiдповiдь: бо лiд менш густий за воду — його гексагональний каркас iз водневих зв’язкiв
має великi порожнини. Тиск «вигiднiше» витрачати на руйнування цього пухкого каркаса.
Саме тому лiд плаває, а водойми не промерзають до дна.Цюпорожнинну структуру ми
побачимо у VESTA у файлi Ice_Ih.cif— i там-таки переконаємося числом: густина,
обчислена з параметрiв комiрки, дорiвнює 0,93 г/см3, тобто менша за 1,00 г/см3 у води.

5.2. Дiоксид кремнiю: сiм структур однiєї речовини

Рис. 10. Фазова дiаграма SiO2 (за Royce, Baars & Viles, 2021). Права вiсь — приблизна глибина в надрах
Землi. Звернiть увагу: α-кварц→ β-кварц вiдбувається за 573 °C — це та сама температура, за якої
кварц у керамiцi «стрибає» в об’ємi й трiскає невдало випаленi вироби.

У шести iз семи форм атом кремнiю сидить у центрiтетраедра SiO4; змiнюється лише спосiб
з’єднання тетраедрiв мiж собою. I лише у стишовiту, який утворюється за найбiльших тискiв,
координацiя змiнюється на октаедричну (SiO6) — i густина одразу стрибає майже вдвiчi.
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Табл. 4. Полiморфи SiO2 з папки воркшопу, у порядку зростання густини. V — об’єм комiрки, Z
— кiлькiсть формульних одиниць у нiй, V/Z — об’єм на одну формульну одиницю SiO2, КЧ — ко-
ординацiйне число кремнiю. Густину обчислено з даних файлу за формулою ρ = 1,6605ZM/V , де
M(SiO2) = 60,08 г/моль, V — у Å3, а ρ— у г/см3.

Полiморф Група a, b, c (Å) V Z V/Z ρ КЧ Умови

β-кристобалiт I 4̄2d 4,955; 4,955; 7,311 179,5 4 44,9 2,22 4 понад 1470 °C
Тридимiт P21 4,931; 8,180; 5,005

(β = 118,4◦)
177,6 4 44,4 2,25 4 870–1470 °C

α-кристобалiт P41212 4,993; 4,993; 6,934 172,8 4 43,2 2,31 4 метастабiльний
β-кварц P6422 5,061; 5,061; 5,541

(γ = 120◦)
122,9 3 41,0 2,44 4 573–870 °C

α-кварц P3121 4,915; 4,915; 5,431
(γ = 120◦)

113,6 3 37,9 2,63 4 звичайнi умови

Коесит C2/c 7,050; 12,291; 7,032
(β = 119,1◦)

532,5 16 33,3 3,00 4 приблизно 2–8 ГПа

Стишовiт P42/mnm 4,233; 4,233; 2,693 48,3 2 24,1 4,13 6 понад 8 ГПа

Файли — у порядку рядкiв таблицi:
beta_cristobalite.cif Tridymit.cif alpha_cristobalite.cif

beta_quartz.cif alpha_quartz.cif Coesite.cif Stishovite.cif

Головне, що варто прочитати в цiй таблицi вголос разом iз класом: вiд β-кристобалiту до
стишовiту об’єм, який припадає на одну формульну одиницю SiO2, зменшується вiд 44,9 до
24,1 Å3 —майже вдвiчi. Атомiв стiльки самiсiнько, змiнюється тiльки їхнє пакування. Саме
це i є «структура визначає властивiсть» у чистому виглядi.

Скiльки насправдi важить кубiчний сантиметр: модель проти довiдника

Обчисленi густини корисно порiвняти з експериментальними значеннями за звичайних
умов: кварц 2,65, тридимiт 2,26, кристобалiт 2,33, коесит 2,91, стишовiт 4,29 г/см3. Збiг
дуже добрий — тож учнi бачать, що модель у файлi описує реальну речовину.
Двi розбiжностi вартi окремої реплiки:

• Коесит: 3,00 замiсть 2,91. Данi у файлi взято з роботи про стиснення коеситу (Angel,
Shaw & Gibbs, 2003), тому комiрка в ньому дещо менша за ту, що при атмосферному
тиску (V = 532,5 проти приблизно 549 Å

3
). Це не помилка, а саме те, про що йдеться на

станцiї 2: тиск стискає структуру. Рiзницю можна навiть порахувати — близько 3 % за
об’ємом.

• Стишовiт: 4,13 замiсть 4,29.Файл отримано теоретичним розрахунком, а розрахунок
трохи «розпушує» комiрку. Порядок величини i стрибок вiдносно кварцу вiдтворюються
правильно.

Стишовiт як детектив

У стишовiтi атом кремнiю оточенийшiстьма атомами кисню замiсть звичних чотирьох—
структура типу рутилу. Утворюється лише за величезних тискiв, тому знахiдка стишовiту
в породi — надiйний доказ удару метеорита. Саме так пiдтвердили ударне походження
кратера Рiс у Нiмеччинi й кратера Чикшулуб. Коесит працює так само: його вперше
знайшли в природi 1960 року саме в Аризонському метеоритному кратерi — до того вiн
iснував лише як продукт лабораторного синтезу за високого тиску.

6. Структура→ властивiсть: чотири приклади
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6.1. Кальцит CaCO3: подвiйне променезаломлення

Напис роздвоюється Промiнь роздiляється надвоє Структура, R3̄c

Рис. 11. Iсландськийшпат (прозорий кальцит) роздвоює зображення. Причина видно праворуч: пласкi
трикутнi групи CO3 лежать паралельними шарами, тому кристал по-рiзному взаємодiє зi свiтлом
уздовж i поперек цих шарiв.

Явище називається подвiйним променезаломленням (бiфрингенцiєю): свiтло в кристалi
роздiляється на два променi з рiзними показниками заломлення (no = 1,658 i ne = 1,486
— найбiльша рiзниця серед поширених мiнералiв). Причина — анiзотропiя: структура не
однакова в рiзних напрямках.

6.2. Кордiєрит Mg2Al4Si5O18: колiр, що змiнюється

Той самий кристал, рiзнi кути повороту Кiльця з тетраедрiв, канали вздовж осi

Рис. 12. Плеохроїзм кордiєриту: вiд синьо-фiолетового до майже безбарвного залежно вiд напрямку
спостереження. Легенда каже, що вiкiнги використовували кордiєрит як «сонячний камiнь» для навi-
гацiї в похмуру погоду.

13



Кристалiчнi структури та VESTA Воркшоп для вчителiв

6.3. Лепiдолiт KLi2AlSi4O10F(OH): чому слюда розшаровується

Кристали лепiдолiту Пакети «тетраедри–октаедри–тетраедри»

Рис. 13. Шарувата структура слюд. Мiцнi силiкатнi пакети (синi тетраедри й фiолетовi октаедри)
з’єднанi мiж собою слабко — через шар йонiв калiю. Тому слюда розщеплюється на тонесенькi прозорi
пластинки: це досконала спайнiсть.

Питання до класу

Що спiльного мiж графiтом i слюдою? Вiдповiдь: обидва мають шарувату структуру з
мiцними зв’язками всерединi шару й слабкими мiж шарами. Тому обидва легко розще-
плюються вздовж шарiв i обидва використовуються як мастила (графiт — сухе мастило,
слюда — наповнювач мастил). Структурна логiка та сама, хоча хiмiя зовсiм рiзна.

14



Кристалiчнi структури та VESTA Воркшоп для вчителiв

6.4. Морденiт: кристал iз дiрками

Голчастi кристали морденiту Канали вздовж осi c

Рис. 14. Морденiт — природний цеолiт. У його каркасi є наскрiзнi канали дiаметром близько 7 Å, у
яких сидять молекули води та обмiннi катiони.

Цеолiти — це «молекулярнi сита»: канали пропускають молекули меншi за певний розмiр i
затримують бiльшi. Практичне застосування: осушення газiв, пом’якшення води, каталiзатори
нафтопереробки, наповнювачi котячих туалетiв, поглинання радiонуклiдiв (зокрема, цеолiти
застосовували для очищення води пiсля аварiї на ЧАЕС).

Порада

Морденiт — найефектнiша структура з усiєї папки для демонстрацiї на проєкторi. Вiд-
крийте Mordenite.cif, натиснiть кнопку «вигляд уздовж осi c» i збiльште межi рисунка
до 2×2×1 комiрки — канали стануть видно буквально як дiрки у стiльниках.
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6.5. Новiтнi матерiали в енергетицi

Лiтiй-йонна батарея на 2D-кристалах Перовскiтна сонячна комiрка з TiO2

Рис. 15. Кристалографiя в сучаснiй енергетицi. Лiворуч: йони Li+ рухаються мiж шарами 2D-кристалiв
— це та сама шарувата логiка, що й у графiтi. Праворуч: легування TiO2 оловом змiнює структуру й
пiдвищує ККД сонячної комiрки.

Головна думка для завершення теоретичної частини: iнженери сьогоднi не шукають матерiали,
а проєктують їх — задають потрiбну кристалiчну структуру, а потiм пiдбирають спосiб її
отримати. Кристалографiя з описової науки перетворилася на iнструмент конструювання.
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ЧАСТИНА II. РОБОТА У ПРОГРАМI VESTA

7. Що таке VESTA i де її взяти

VESTA (Visualization for Electronic and STructural Analysis) — програма для тривимiрної вiзуалi-
зацiї кристалiчних структур, розподiлiв електронної густини та форм кристалiв. Автори —
Koichi Momma та Fujio Izumi (Японiя).

Сайт https://jp-minerals.org/vesta/en/
Завантаження https://jp-minerals.org/vesta/en/download.html
Лiцензiя безкоштовна для освiтнiх, наукових i некомерцiйних цiлей
Платформи Windows, macOS (Intel та Apple Silicon), Linux
Розмiр приблизно 20–25 МБ, iнсталяцiя не потрiбна
Стабiльна версiя 3.5.8
Версiя в розробцi 3.90.x (новi можливостi, зокрема квазiкристали)

7.1. Встановлення

Windows
Завантажте VESTA-win64.zip. Обов’язково розпакуйте архiв у звичайну папку (наприклад,
C:\VESTA) — запуск «усерединi» zip-архiву не спрацює. Запустiть VESTA.exe. Iнсталятора
немає: програма портативна, її можна носити на флешцi й роздати учням разом iз файлами.
macOS
Завантажте VESTA.dmg, вiдкрийте образ i перетягнiть вмiст у теку /Applications. При першо-
му запуску macOS може попередити, що застосунок вiд невiдомого розробника — вiдкрийте
його через контекстне меню (правий клiк→ Вiдкрити).
Linux
Розпакуйте VESTA-gtk3-x86_64.tar.xz i запустiть виконуваний файл VESTA. Потрiбнi
GTK 3.24+ та бiблiотеки Mesa OpenGL.

Якщо в школi є проблеми з правами адмiнiстратора

VESTA не потребує встановлення й не пише в системнi теки. Достатньо скопiювати
розпаковану папку на робочий стiл або на флешку. Це головна причина, чому саме ця
програма пiдходить для шкiльного комп’ютерного класу.

Як цитувати

Якщо зображення з VESTA потрапляє в публiкацiю, статтю МАН чи презентацiю на
конкурс, лiцензiя вимагає посилання:
K. Momma and F. Izumi, «VESTA 3 for three-dimensional visualization of crystal, volumetric and
morphology data», J. Appl. Crystallogr., 44, 1272–1276 (2011).
Це також чудова нагода навчити учнiв правильно посилатися на програмне забезпечення.

8. Файли CIF: звiдки беруться структури

CIF (Crystallographic Information File) —мiжнародний текстовийформат для опису кристалiчної
структури. Його можна вiдкрити звичайним Блокнотом — i це варто зробити на уроцi хоча б
раз: учнi бачать, що за красивою 3D-картинкою стоїть простий i читабельний текст.
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Фрагмент файлу alpha_quartz.cif iз папки воркшопу

_symmetry_space_group_name_H-M P3_121 ← просторова група
_cell_length_a 4.91496618 ← ребро a, ангстреми
_cell_length_b 4.91496618
_cell_length_c 5.43130114
_cell_angle_alpha 90.0 ← кути комiрки
_cell_angle_beta 90.0
_cell_angle_gamma 120.0

_cell_volume 113.62544098 ← об’єм комiрки, Å3

_cell_formula_units_Z 3 ← скiльки SiO2 у комiрцi
loop_
_atom_site_label _atom_site_fract_x
_atom_site_fract_y _atom_site_fract_z
Si0 0.52684 0.00000 0.33333 ← дробовi координати
O1 0.41347 0.26619 0.21358

Отже, весь опис структури — це шiсть чисел комiрки, символ симетрiї та координати кiль-
кох атомiв. Решту (усi iншi атоми, зв’язки, полiедри) VESTA добудовує сама за операцiями
симетрiї.

8.1. Безкоштовнi бази кристалiчних структур

База Що мiстить Доступ

COD Crystallography Open Database, понад 500 тис. структур вiльний
AMCSD American Mineralogist Crystal Structure Database, мiнерали вiльний
Materials Project розрахованi структури, багато гiпотетичних реєстрацiя
IZA Database структурнi типи цеолiтiв вiльний
ICSD найповнiша база неорганiки платний

• COD: https://www.crystallography.net/cod/
• AMCSD: https://www.rruff.net/amcsd/
• Materials Project: https://next-gen.materialsproject.org/
• Цеолiти: https://www.iza-structure.org/databases/

Для допитливих учнiв

AMCSD — найзручнiша база для шкiльних проєктiв: пошук за назвою мiнералу, файл за-
вантажується одним клiком. Запропонуйте учням знайти й вiдкрити структуру мiнералу,
названого на честь українського вченого, або мiнералу зi свого регiону — це гарна тема
для iндивiдуального дослiдження.

9. Iнтерфейс головного вiкна

Пiсля запуску та вiдкриття файлу вiкно VESTA складається iз семи частин. Варто показати їх
класу один раз повiльно — далi учнi орiєнтуються самi.
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Табл. 5. Складовi головного вiкна VESTA

Частина Призначення

Рядок меню File, Edit, View, Objects, Utilities, Help. У macOS меню розташоване вгорi
екрана, а не вiкна.

Горизонтальна панель Вигляд уздовж осей a, b, c (i a∗, b∗, c∗); покрокове обертання навколо x, y, z;
зсув; масштаб; Fit to screen.

Вертикальна панель Режими роботи мишею: Rotate, Select, Translate, Magnify, а також
вимiрювання вiдстанi, кута, двогранного та мiжгранного кута.

Бiчна панель Три вкладки: Tools (налаштування поточного режиму мишi), Style (стиль
вiдображення) i Objects (перелiк фаз i об’єктiв).

Рядок стану Короткий однорядковий пiдказ: назви атомiв, довжина зв’язку тощо.
Графiчна область Власне тривимiрна картинка.
Текстова область Вкладки Output (детальний звiт про кожну дiю), Summary (параметри

комiрки, просторова група, об’єм) i Comment.

Найкориснiша вкладка для уроку

Summary у текстовiй областi внизу. Там одразу написано: назва, просторова група з
номером, a, b, c, кути й об’єм комiрки. Усе, що потрiбно заповнити в робочому аркушi,
береться саме звiдти — учням не треба шукати данi в iнших мiсцях.

10. Першi сiм крокiв: повний цикл роботи

Цей алгоритм варто показати на проєкторi один раз цiлком, а потiм роздати учням як картку.
Далi всi завдання — це повторення тих самих семи крокiв з iншими файлами.

Базовий алгоритм

1. Вiдкрити файл. File→ Open. . . ( Ctrl + O ) або просто перетягнути *.cif у вiкно про-
грами.

2. Вписати в екран. View→ Fit to Screen або кнопка на горизонтальнiй панелi. Якщо
структура «загубилася» — це завжди перший порятунок.

3. Обрати стиль. Бiчна панель→ вкладка Style→ Ball-and-stick / Space-filling / Polyhedral
(те саме є в меню Objects→ Structural Model).

4. Задати межi рисунка. Objects→ Boundary. . . ( Ctrl + Shift + B ). Наприклад, вiд 0 до 2
по x i y — побачите 2×2 комiрки.

5. Перевiрити зв’язки. Edit→ Bonds. . . ( Ctrl + B ), якщо зв’язкiв не видно або їх забагато.
6. Вимiряти. Режим Distance (клавiша d ) або Angle ( a ) на вертикальнiй панелi — i
клiкнути по атомах. Результат з’явиться в рядку стану й у вкладцi Output.

7. Зберегти картинку. File→ Export Raster Image. . . (PNG, JPEG, TIFF) — для звiту, пре-
зентацiї або робочого аркуша.
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11. Керування: миша i клавiатура

Табл. 6. Дiї мишею у графiчнiй областi

Режим (вертикальна панель) Що робить перетягування лiвою кнопкою

Rotate ( r ) обертає модель; вiсь обертання перпендикулярна до напрямку руху
мишi

Translate ( t ) зсуває модель у площинi екрана
Magnify ( m ) рух угору — збiльшення, вниз — зменшення
Select ( s ) видiляє атом, зв’язок або полiедр; протягування видiляє все в

прямокутнику
Distance ( d ) вимiряти вiдстань мiж двома атомами
Angle ( a ) вимiряти кут мiж трьома атомами

Табл. 7. Найкориснiшi сполучення клавiш

Ctrl + O вiдкрити файл
Ctrl + S зберегти як *.vesta (зi всiма налаштуваннями вигляду)
Ctrl + B дiалог Bonds (зв’язки та полiедри)
Ctrl + Shift + B дiалог Boundary (межi рисунка)
Ctrl + Shift + O дiалог Orientation (напрямок погляду)
Ctrl + Shift + P дiалог Properties (кольори, радiуси)
Ctrl + Shift + A дiалог Overall Appearance (фон, освiтлення)
r / t / m / s / d / a швидка змiна режиму мишi
Стрiлки покрокове обертання навколо x та y
Ctrl +стрiлки вгору/вниз обертання навколо z
Delete сховати видiленi об’єкти
Esc повернути всi схованi об’єкти

Пара «Delete – Esc» — недооцiнений прийом

Видiлiть кiлька полiедрiв i натиснiть Delete — вони зникнуть (насправдi лише сховаю-
ться). Так можна «розрiзати» структуру й показати, що всерединi, або змiшати полiедри-
чну модель iз кульково-стрижневою. Esc повертає все назад. Це дуже ефектно виглядає
на проєкторi й займає двi секунди.
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12. Стилi вiдображення: який коли обирати

Табл. 8. Стилi структурної моделi (Style або Objects→ Structural Model)

Стиль Що показує Коли використовувати

Ball-and-stick кульки-атоми та стрижнi-зв’язки унiверсальний; стиль за замовчуванням,
найкращий для пiдрахунку сусiдiв

Space-filling атоми як сфери реального радiуса щоб показати щiльнiсть укладки та
порожнини; добре для порiвняння алмазу
й графiту

Polyhedral координацiйнi многогранники силiкати, оксиди: одразу видно тетраедри
SiO4 й октаедри; головний стиль для
мiнералогiї

Wireframe лише лiнiї зв’язкiв великi комiрки, каркаси цеолiтiв
Stick стрижнi без кульок органiчнi та молекулярнi кристали
Dot surface зовнiшня поверхня атомiв крапками щоб побачити атоми крiзь поверхню

Мiнi-експеримент на 2 хвилини

Вiдкрийте Diamond.cif i по черзi перемкнiть Ball-and-stick→ Space-filling. Запитайте: де
в алмазi порожнє мiсце? (Майже немає — тому вiн такий густий i твердий.) Потiм зробiть
те саме з Mordenite.cif— контраст приголомшливий.

13. Межi рисунка: скiльки комiрок показувати

Файл CIF описує одну комiрку. Щоб побачити структуру як структуру, а не як жменьку атомiв,
треба показати кiлька комiрок.

Objects→ Boundary. . . ( Ctrl + Shift + B ) вiдкриває дiалог iз дiапазонами дробових координат:

x(min) = 0 x(max) = 2 двi комiрки вздовж a
y(min) = 0 y(max) = 2 двi комiрки вздовж b
z(min) = 0 z(max) = 1 одна комiрка вздовж c

Увага

Змiна меж перебудовує всi атоми наново й скидає всi iндивiдуальнi налаштування: схо-
ванi об’єкти повертаються, видiлення знiмається, кольори окремих атомiв повертаються
до типових. Тому спершу задавайте межi, а потiм наводьте красу.

Розумнi межi для наших файлiв

• Diamond.cif, Fluorite(CaF2).cif: 2× 2× 2

• Graphite.cif: 3× 3× 2 (щоб було видно кiлька шарiв)
• Mordenite.cif, Cordierite.cif: 2× 2× 1 i погляд уздовж c

• Lepidolite.cif: 3× 3× 1 i погляд уздовж b (щоб шари були «в профiль»)
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14. Зв’язки та координацiйнi полiедри

Це найважливiший iнструмент для мiнералогiї — i найчастiше джерело запитань учнiв на
кшталт «а чому в мене нiчого не видно?».

Edit → Bonds. . . ( Ctrl + B ) вiдкриває список правил пошуку зв’язкiв. Кожне правило — це
вiдповiдь на питання «мiж якими атомами i на якiй вiдстанi вважати, що є зв’язок».

Табл. 9. Параметри дiалогу Bonds

A1, A2 хiмiчнi символи пари атомiв (наприклад, Si та O)
Min. length мiнiмальна довжина зв’язку, зазвичай 0
Max. length максимальна довжина; головний параметр, який доводиться

пiдбирати. Для Si–O це приблизно 1,8 Å, для Ca–O — 2,6 Å
Search A2 bonded to A1 шукати атоми A2 бiля атомiв A1
Search atoms bonded to A1 шукати будь-якi атоми бiля A1
Search molecules шукати всi пари пiдряд — для молекулярних кристалiв (лiд, органiка)
Show polyhedra будувати координацiйний полiедр iз центром на атомi A1

Як зробити гарнi тетраедри SiO4 за 30 секунд

1. Ctrl + B → кнопка New.
2. A1 = Si, A2 = O.
3. Min. length = 0, Max. length = 1.8.
4. Режим: Search A2 bonded to A1.
5. Увiмкнути прапорець Show polyhedra.
6. Режим меж: Search additional atoms if A1 is included in the boundary—щоб тетраедри на
краю рисунка не виявилися «обрiзаними».

7. OK, потiм Style→ Polyhedral.

Те саме працює для Al–O (макс. 2,0 Å), Ca–O (2,6 Å), Fe–O (2,3 Å), Mg–O (2,3 Å).

Три типовi проблеми зi зв’язками

• Зв’язкiв немає взагалi—максимальна довжина замала. Збiльште Max. length на 0,2–
0,3 Å.

• Зв’язкiв забагато, все схоже на клубок— навпаки, завелика. Зменште.
• Полiедри обрiзанi на краю— змiнiть режим меж на Search additional atoms if A1 is
included in the boundary.

15. Напрямок погляду та площини

Половина краси кристалiчної структури видно лише пiд правильним кутом.

• Швидко: кнопки на горизонтальнiй панелi — вигляд уздовж осей a, b, c (i уздовж a∗, b∗,
c∗). Це найчастiша дiя на уроцi.

• Точно: Objects→ Orientation. . . ( Ctrl + Shift + O ) — можна задати напрямок проєктування
як вектор [uvw] або як нормаль до площини (hkl).

• Показати площину: Edit → Lattice Planes. . . — додає видиму площину iз заданими
iндексами Мiллера та вiдстанню вiд початку координат.
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Iндекси Мiллера без формул

Площину (hkl) найпростiше пояснити так: числа h, k, l показують, на скiльки частин пло-
щина розрiзає ребра комiрки a, b, c. Площина (100) вiдсiкає a в однiй точцi й паралельна
b i c; площина (111) навскiс перетинає всi три осi.
Покажiть це на Diamond.cif: додайте площину (111) — i скажiть, що саме вздовж неї
алмаз розколюється, i саме цим користуються гранувальники.

16. Вимiрювання вiдстаней i кутiв

Цей роздiл перетворює VESTA з «красивої картинки» на вимiрювальний прилад— i саме це
робить урок уроком фiзики, а не малювання.

Вiдстань
Режим Distance ( d ), клiкнути по двох атомах. У рядку стану й у вкладцi Output з’явиться
довжина в ангстремах.
Кут
Режим Angle ( a ), клiкнути по трьох атомах; вершиною кута буде другий обраний атом.
Двогранний кут
Режим Dihedral angle, чотири атоми.
Швидко про один об’єкт
У режимi Select ( s ) клiкнiть по атому — у Output з’явиться його назва, дробовi координати,
заселенiсть, кратнiсть позицiї та символ Вайкофа. Клiк по зв’язку одразу дає його довжину.
Полiедр цiлком
Клiкнiть по гранi полiедра — VESTA виведе довжини всiх зв’язкiв, об’єм полiедра, iндекс
спотворення та дисперсiю кутiв.

Готовi числа для перевiрки на уроцi

Цi значення можна заздалегiдь записати на дошцi— учнi перевiрять власнi вимiрювання:

Що мiряємо Файл Очiкуване значення

C–C в алмазi Diamond.cif ≈ 1,54 Å
C–C у шарi графiту Graphite.cif ≈ 1,42 Å
Вiдстань мiж шарами графiту Graphite.cif c/2 ≈ 3,9 Å
Si –O у кварцi alpha_quartz.cif ≈ 1,61 Å
Кут O–Si–O alpha_quartz.cif ≈ 109◦ (тетраедр)
Ca–F у флюоритi Fluorite(CaF2).cif ≈ 2,39 Å
C–O у групi CO3 Calcite(CaCO3).cif ≈ 1,28 Å

17. Оформлення та експорт

Кольори й радiуси атомiв
Objects → Properties. . . ( Ctrl + Shift + P ), вкладка Atoms. Там же — налаштування зв’язкiв i
полiедрiв (зокрема прозорiсть, дуже корисна, щоб показати, що всерединi полiедра).
Фон i освiтлення
View→ Overall Appearance. . . ( Ctrl + Shift + A ). Для друку ставте бiлий фон, для проєктора —
темний: контраст помiтно кращий у затемненому класi.
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Проєкцiя
View→ Parallel або Perspective. Для наукових рисункiв використовують паралельну, для «вау-
ефекту» — перспективну: канали цеолiту в нiй виглядають як справжнi тунелi.
Растрове зображення
File→ Export Raster Image. . . — PNG, JPEG, BMP, TIFF. Можна задати збiльшений масштаб, щоб
отримати картинку високої роздiльностi для друку.
Векторне зображення
File→ Export Vector Image. . . — для публiкацiй.
Зберегти стан
File→ Save As. . . у форматi *.vesta зберiгає усе: орiєнтацiю, стиль, кольори, межi, зв’язки.

Найцiннiша порада для вчителя

Пiдготуйте вдома по одному файлу *.vesta для кожного завдання — з уже налаштовани-
ми межами, полiедрами й потрiбним кутом погляду. На уроцi учнi вiдкривають готовий
вигляд за секунду замiсть того, щоб п’ять хвилин крутити модель. Час уроку економиться
колосально, а учнi все одно навчаються налаштовувати самi — на тих завданнях, де це i є
мета.

18. Типовi проблеми i як їх розв’язати

Табл. 10.Швидка дiагностика

Симптом Що робити

Екран порожнiй пiсля вiдкриття View→ Fit to Screen. Найчастiше модель просто поза кадром.
Видно лише кiлька атомiв Збiльшити межi: Ctrl + Shift + B , поставити 0–2 по x i y.
Зв’язкiв немає Ctrl + B , збiльшити Max. length або додати нове правило.
Полiедри «обрiзанi» У Bonds обрати режим меж Search additional atoms if A1 is included in

the boundary.
Не видно атомiв водню Вони дуже маленькi. Збiльшити радiус у Properties→ Atoms або

додати правило зв’язку O–H з максимумом 1,2 Å.
Картинка «рвана», артефакти Увiмкнути View→ Antialiasing; на слабких вiдеокартах — навпаки,

вимкнути.
Програма не запускається
(Windows)

Архiв не розпаковано. Розпакуйте zip у звичайну папку.

macOS не дозволяє вiдкрити Правий клiк на застосунку→ Вiдкрити→ пiдтвердити.
Усе зникло пiсля змiни меж Так i має бути: змiна меж скидає iндивiдуальнi налаштування.

Спершу межi — потiм оформлення.
Випадково сховали пiв
структури

Esc повертає всi схованi об’єкти.
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ЧАСТИНА III. ПЛАН УРОКУ

19. Паспорт уроку

Тема Кристалiчна будова речовини: як внутрiшнiй порядок визначає властивостi
Клас 10–11
Предмет Фiзика або хiмiя; оптимально — iнтегрований урок
Тип уроку Урок засвоєння нових знань iз практичною роботою на комп’ютерi
Тривалiсть 45 хвилин (базовий варiант) або 90 хвилин (воркшоп)
Технологiї Робота з науковим програмним забезпеченням, дослiдження в парах,

навчання на станцiях

19.1. Мета

Навчальна
Сформувати поняття кристалiчної ґратки, елементарної комiрки, операцiї симетрiї, сингонiї,
полiморфiзму; показати на прикладах, що властивостi речовини є наслiдком її будови.
Розвивальна
Розвивати просторову уяву, умiння працювати з тривимiрною моделлю, знiмати данi вимi-
рювань i порiвнювати їх, робити висновок iз власноруч отриманих чисел.
Виховна та профорiєнтацiйна
Показати, що матерiалознавство — жива наука, якою займаються в Українi; познайомити з
реальним науковим iнструментом, яким користуються дослiдники в усьому свiтi.

19.2. Очiкуванi результати

Пiсля уроку учень/учениця:

• пояснює рiзницю мiж кристалiчним i аморфним тiлом;
• розрiзняє поняття «елементарна комiрка», «кристалiчна ґратка», «просторова група»;
• наводить приклади операцiй симетрiї й пояснює, чому в кристалах немає п’ятикратної
осi;

• на конкретних прикладах пояснює зв’язок будови й властивостей (алмаз/графiт, шару-
ватiсть/спайнiсть, пористiсть/сорбцiя);

• самостiйно вiдкриває файл CIF у VESTA, змiнює стиль вiдображення, задає межi рисунка
та вимiрює мiжатомну вiдстань;

• робить обґрунтований висновок на пiдставi власних вимiрювань.

19.3. Ключовi поняття

Кристал · аморфне тiло · елементарна комiрка · кристалiчна ґратка · базис · операцiя симетрiї
· вiсь обертання · площина дзеркала · сингонiя · просторова група · координацiйне число ·
координацiйний полiедр · полiморфiзм · алотропiя · анiзотропiя · спайнiсть · фазова дiаграма

19.4. Обладнання та пiдготовка вчителя напередоднi

1. Перевiрити, що VESTA встановлена й запускається на всiх учнiвських комп’ютерах (див.
роздiл 7).
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2. Скопiювати папку з файлами *.cif на кожен комп’ютер або на спiльний мережевий
диск.

3. Пiдготувати файли *.vesta з готовими налаштуваннями для станцiй, де налаштування
не є метою завдання.

4. Роздрукувати робочий аркуш (додаток Б) — по одному на пару.
5. За можливостi — принести зразки: кварц, кальцит (бажано прозорий), слюду, графiт
(можна стрижень олiвця), шматочок скла.

20. Хронометраж: базовий урок (45 хвилин)

Час Етап Змiст дiяльностi

0–3 хв Органiзацiя й гачок Учитель кладе прозорий кальцит на аркуш iз написом — напис
роздвоюється. Питання: «Чому?» Вiдповiдь вiдкладається на
кiнець уроку.

3–8 хв Актуалiзацiя Фронтальна бесiда: чим тверде тiло вiдрiзняється вiд рiдини; чи
все тверде є кристалiчним; скло — кристал чи нi. Вводиться
поняття дальнього порядку.

8–18 хв Новий матерiал Комiрка та ґратка; шiсть параметрiв комiрки; симетрiя (метелик,
коло, п’ятикутники, якi не вимощують площину); сiм сингонiй.
Демонстрацiя зображень iз презентацiї.

18–23 хв Демонстрацiя VESTA Учитель на проєкторi показує повний цикл iз семи крокiв на
файлi Diamond.cif: вiдкрити, вписати, стиль, межi, зв’язки,
вимiряти C–C, експорт.

23–38 хв Практична робота Учнi в парах виконують станцiю 1 (обов’язкова) i за вибором
одну зi станцiй 2–5. Учитель ходить мiж робочими мiсцями.

38–43 хв Обговорення Кожна пара називає одне число, яке вимiряла, i один висновок.
Повернення до гачка: тепер учнi пояснюють кальцит самi.

43–45 хв Пiдсумок Головна теза уроку одним реченням; домашнє завдання.

20.1. Розширений варiант (90 хвилин, воркшоп)

Час Змiст

0–10 хв Гачок i актуалiзацiя (як вище, але з роздаванням зразкiв мiнералiв по партах)
10–25 хв Теорiя: комiрка, симетрiя, сингонiї
25–35 хв Демонстрацiя VESTA вчителем
35–40 хв Станцiя 1 (усi разом, синхронно з учителем)
40–65 хв Станцiї 2–5: кожна пара проходить двi станцiї на вибiр
65–75 хв Полiморфiзм i фазовi дiаграми: вода та SiO2; iсторiя стишовiту й метеоритних кратерiв
75–85 хв Мiнi-презентацiї: кожна пара за 60 секунд показує свою найкращу картинку з VESTA на

проєкторi й пояснює, що на нiй видно
85–90 хв Пiдсумок, матерiали з пам’яттю форми як «що далi», домашнє завдання

21. Детальний хiд уроку

21.1. Гачок (3 хвилини)

Найкращий варiант — прозорий кальцит на аркушi з текстом. Якщо кальциту немає, працює
демонстрацiя з презентацiї (рис. 16) або проста альтернатива: показати грифель олiвця й
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обручку з дiамантом i сказати, що це одна й та сама речовина.

Рис. 16. Гачок уроку: прозорий кальцит роздвоює напис. Учнi мають пояснити це явище наприкiнцi
уроку самостiйно.

21.2. Актуалiзацiя (5 хвилин)

Питання для фронтальної бесiди

1. Назвiть три твердi тiла. Чи всi вони влаштованi однаково всерединi?
2. Чому кухонна сiль завжди утворює кубики, а цукор — нi?
3. Скло тверде. Чи є воно кристалом?
4. Що спiльного мiж снiжинкою й кристалом кварцу?

Висновок етапу, який варто записати на дошцi: кристал = дальнiй порядок = перiодичне повто-
рення однакового фрагмента.

21.3. Пояснення нового матерiалу (10 хвилин)

Логiка викладу — вiд видимого до невидимого:

1. Форма кристала — наслiдок, а не причина. Показати фото кварцу, льоду, алмазу i
одразу пiд ними — їхнi структури.

2. Найменший повторюваний фрагмент. Ввести елементарну комiрку i шiсть її пара-
метрiв. Аналогiя: шпалери, кахлi, вишиванка — учнi мають самi назвати «мотив, що
повторюється».

3. Симетрiя. Метелик, долонi, коло, безформна пляма. Перейти до осей обертання.
Обов’язково — вправа з п’ятикутниками.

4. Класифiкацiя. Сiм сингонiй. Не вимагати запам’ятовування — достатньо розумiння
принципу: класифiкують за спiввiдношеннями мiж ребрами й кутами.

5. Головна теза. Однаковi атоми + рiзна структура = рiзнi властивостi. Алмаз i графiт.

21.4. Демонстрацiя VESTA (5 хвилин)

Показувати повiльно, називаючи вголос кожну дiю. Учнi не повторюють одночасно — вони
дивляться. Повторять на станцiї 1.
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Сценарiй демонстрацiї на файлi Diamond.cif

1. Перетягнути файл у вiкно VESTA. «Ось одна елементарна комiрка алмазу».
2. Покрутити мишею. «Це не картинка, це справжня тривимiрна модель».
3. Показати вкладку Summary: «Просторова група Fd3̄m, a = 3,56 ангстрема. Це i є те, що
визначили рентгеном».

4. Ctrl + Shift + B , поставити 0–2 по всiх осях. «А тепер це вже вiсiм комiрок — видно, що
структура нескiнченна».

5. Style→ Space-filling: «Мiсця майже не лишилося. Ось чому алмаз найтвердiший».
6. Повернутися до Ball-and-stick, натиснути d , клiкнути по двох сусiднiх атомах: «1,54
ангстрема. Ми щойно вимiряли довжину хiмiчного зв’язку».

7. File→ Export Raster Image: «Таку картинку можна вставити в презентацiю чи роботу
МАН».

21.5. Пiдсумок уроку (2 хвилини)

Попросiть клас сформулювати головну думку уроку одним реченням. Цiльове формулюван-
ня: «Властивостi речовини визначаються не тiльки тим, з яких атомiв вона складається, а
насамперед тим, як цi атоми розташованi».

Фiнальний акцент: саме тому iнженери сьогоднi не лишешукають новi речовини, а й проєкту-
ють структури з наперед заданими властивостями — акумулятори, сонячнi панелi, сплави з
пам’яттю форми.

22. Практичнi станцiї

Кожна станцiя розрахована на 7–10 хвилин роботи в парi. Усi файли лежать в однiй папцi.
Учнi записують результати в робочий аркуш (додаток Б).

Станцiя 1 (обов’язкова). Один елемент — двi речовини

Файли: Diamond.cif, Graphite.cif

1. Вiдкрийте Diamond.cif. Натиснiть Fit to Screen.
2. Задайте межi 0–2 по x, y, z ( Ctrl + Shift + B ).
3. Порахуйте, зi скiлькома сусiдами зв’язаний один атом вуглецю. Запишiть.
4. Режим Distance ( d ): вимiряйте вiдстань C–C. Запишiть.
5. Вiдкрийте Graphite.cif, межi 0–3, 0–3, 0–2.
6. Порахуйте сусiдiв одного атома в межах шару. Вимiряйте C–C у шарi i вiдстань мiж
шарами.

7. Перемкнiть обидвi структури у Space-filling i порiвняйте, де бiльше порожнього мiсця.

Питання станцiї 1

1. У скiльки разiв вiдстань мiж шарами графiту бiльша за вiдстань C–C у шарi?
2. Де зв’язок мiцнiший — усерединi шару чи мiж шарами? Звiдки це видно з чисел?
3. Пояснiть, чому олiвець пише, а алмаз рiже скло.
4. Графiт проводить струм уздовж шарiв, але погано — поперек. Чому?
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Станцiя 2. Полiморфи SiO2: тиск стискає структуру

Шiсть полiморфiв SiO2

Файли: alpha_quartz.cif, beta_quartz.cif, Tridymit.cif, alpha_cristobalite.cif,
Coesite.cif, Stishovite.cif.

1. Вiдкривайте файли по черзi. Для кожного випишiть iз вкладки Summary: просторову
групу та об’єм комiрки V .

2. Обчислiть об’єм, що припадає на одну формульну одиницю SiO2 (V/Z; значення Z
поданi в додатку А).

3. Для кожної структури побудуйте полiедри: Ctrl + B , A1 = Si, A2 = O, Max. length = 1,8
(для стишовiту — 1,9), прапорець Show polyhedra; потiм Style→ Polyhedral.

4. Порахуйте, скiльки вершин має полiедр навколо кремнiю в кожному випадку.
5. Обчислiть густину кожної форми за формулою ρ = 1,6605ZM/V , деM(SiO2) = 60,08,
а V — у Å3. Розташуйте полiморфи в порядку зростання густини.

Один нюанс з файлом Coesite.cif

Цефайл iз бази SpringerMaterials, у якомумiститься кiльканаборiв даних. Вiдкриваючийо-
го, VESTA запитає, який блок завантажити. Оберiть standardized_unitcell (або published_cell
—це та сама структура в iншiй установцi). Блок niggli_reduced_cell дає примiтивну комiрку
вдвiчi меншого об’єму, i тодi Z = 8, а не 16 — густина все одно вийде та сама, але учнi
можуть розгубитися.

Питання станцiї 2

1. У яких структур полiедр — тетраедр (4 вершини), а в якої — октаедр (6)?
2. Як змiнюється об’єм на одну формульну одиницю вiд тридимiту до стишовiту? У
скiльки разiв?

3. Коесит i стишовiт обидва утворюються за високих тискiв. Чому густина стишовiту
помiтно бiльша, хоча обидва складаються з SiO2?

4. Скориставшись фазовою дiаграмою SiO2, пояснiть, чому найщiльнiша структура утво-
рюється за найбiльших тискiв.

5. Чому знахiдка стишовiту в породi свiдчить про удар метеорита?

Станцiя 3. Кальцит: чому зображення роздвоюється

Файл: Calcite(CaCO3).cif

1. Вiдкрийте файл, задайте межi 0–2, 0–2, 0–1.
2. Побудуйте полiедри навколо кальцiю: A1 = Ca, A2 = O, Max. length = 2,6, Show polyhedra.
3. Додайте зв’язки C–O з максимумом 1,4 Å.
4. Натиснiть кнопку «вигляд уздовж осi a» на горизонтальнiй панелi. Замалюйте або
опишiть, що бачите.

5. Тепер — «вигляд уздовж осi c». Опишiть рiзницю.
6. Вимiряйте вiдстань C–O у групi CO3.
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Питання станцiї 3

1. Групи CO3—пласкi трикутники. Чи однаково вони орiєнтованi? У який бiк «дивляться»
їхнi площини?

2. Чи однаковий вигляд структури вздовж осi a i вздовж осi c? Як називається властивiсть
бути рiзним у рiзних напрямках?

3. Свiтло — це електромагнiтна хвиля. Чому середовище, яке по-рiзному влаштоване в
рiзних напрямках, по-рiзному сповiльнює свiтло рiзної поляризацiї?

4. Параметри комiрки кальциту: a = b = 5,01 Å, але c = 16,99 Å. Що це каже про форму
структури?

Станцiя 4. Шари i спайнiсть

Файли: Graphite.cif, Lepidolite.cif

1. Вiдкрийте Lepidolite.cif, задайте межi 0–3, 0–3, 0–1.
2. Побудуйте полiедри: A1 = Si, A2 = O, максимум 1,8; додайте правило A1 = Al, A2 = O,
максимум 2,0. Увiмкнiть Polyhedral.

3. Подивiться на структуру «в профiль»: вигляд уздовж осi b.
4. Знайдiть шар, у якому сидять великi атоми калiю — саме там пакети з’єднанi найслаб-
ше.

5. Порiвняйте загальний вигляд iз Graphite.cif у такiй самiй орiєнтацiї.

Питання станцiї 4

1. Що спiльного в будовi графiту й слюди, попри цiлком рiзний хiмiчний склад?
2. Спайнiсть — здатнiсть мiнералу розколюватися по певних площинах. Уздовж якої
площини розколюватиметься слюда? Чому саме там?

3. Слюду колись використовували замiсть скла у вiконцях печей. Якi двi властивостi
структури це пояснюють?

4. Чому i графiт, i слюду застосовують як мастила?

Станцiя 5. Кристал iз дiрками

Файл: Mordenite.cif

1. Вiдкрийте файл. Задайте межi 0–2, 0–2, 0–1.
2. Побудуйте полiедри: A1 = Si, A2 = O, максимум 1,8; далi A1 = Al, A2 = O, максимум 2,0.
Увiмкнiть Polyhedral.

3. Натиснiть «вигляд уздовж осi c».
4. Перемкнiть на Space-filling— канали стануть ще виразнiшими.
5. Режимом Distance вимiряйте вiдстань мiж протилежними стiнками каналу (вiд атома
кисню до атома кисню навпроти).
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Питання станцiї 5

1. Який приблизно дiаметр каналу? Порiвняйте з розмiром молекули води (близько
2,8 Å).

2. Чи пройде крiзь такий канал молекула води? А молекула олiї (десятки ангстремiв)?
3. Чому цеолiти називають «молекулярними ситами»?
4. Запропонуйте, де таку властивiсть можна використати на практицi.

Бонуснi станцiї для тих, хто впорався швидше

Файл Завдання

Ice_Ih.cif Побудуйте зв’язки O–H (максимум 1,2 Å) у режимi Search molecules, межi
0–3, 0–3, 0–2, далi — вигляд уздовж осi c. Знайдiть шестикутнi канали в
каркасi. Обчислiть густину льоду за формулою ρ = 1,6605ZM/V

(M(H2O) = 18,02, Z = 4, V = 129,2 Å3) i порiвняйте з густиною води.
Пояснiть, чому лiд плаває.

Fluorite(CaF2).cif Полiедри навколо кальцiю (максимум 2,6 Å). Порахуйте координацiйнi
числа кальцiю i фтору. Чому вони вiдносяться як 8:4 — i як це пов’язано з
формулою CaF2?

Goethite(FeHO2).cif
Groutit(MnHO2).cif

Вiдкрийте обидва. Порiвняйте просторовi групи й параметри комiрок.
Це рiзнi мiнерали з рiзними катiонами — але що в них однакове?
(Вводиться поняття iзоструктурностi.)

Cordierite.cif Вигляд уздовж осi c, полiедри Si–O та Al–O. Знайдiть шестичленнi кiльця
тетраедрiв i канали в їх центрi. Це тi самi канали, що дають плеохроїзм.

23. Домашнє завдання

Три рiвнi на вибiр учня — це дає змогу диференцiювати навантаження без окремих завдань
для кожного.

Рiвень 1 (базовий)
Письмово вiдповiсти на запитання: «Алмаз i графiт складаються з тих самих атомiв. Пояснiть
щонайменше трьома реченнями, чому вони такi рiзнi». Додати одну картинку, експортовану
з VESTA на уроцi.
Рiвень 2 (основний)
Знайти в базi AMCSD або COD структуру будь-якого мiнералу на власний вибiр, вiдкрити
її у VESTA, пiдготувати одне зображення i коротко (до 10 речень) описати: назва, формула,
сингонiя, просторова група, параметри комiрки, одна цiкава особливiсть будови.
Рiвень 3 (поглиблений)
Порiвняльне мiнi-дослiдження: обрати два полiморфи однiєї речовини (наприклад, SiO2 або
TiO2), побудувати таблицю параметрiв, обчислити густину з об’єму комiрки та маси вмiсту,
порiвняти з довiдковими значеннями й пояснити розбiжнiсть. Оформити як одну сторiнку з
рисунками.
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24. Критерiї оцiнювання практичної роботи

Бали Показники

1–3 Учень вiдкрив файл у VESTA й обертає модель. Робочий аркуш заповнений частково;
числовi данi вiдсутнi або переписанi в сусiда.

4–6 Самостiйно змiнює стиль вiдображення й межi рисунка. Робочий аркуш заповнений,
вимiрювання виконанi, але висновок вiдсутнiй або формальний.

7–9 Упевнено виконує весь базовий алгоритм, включно з побудовою полiедрiв.
Вимiрювання правильнi, висновок сформульований i спирається на власнi числа.
Правильно вживає термiни.

10–12 Усе перелiчене вище, а також: переносить висновок на новий приклад (наприклад,
самостiйно помiчає, що лепiдолiт «як графiт»), ставить власне дослiдницьке
запитання, помiчає розбiжнiсть мiж моделлю й довiдковими даними i намагається її
пояснити.

25. Типовi труднощi учнiв i як на них реагувати

Труднощi або хибне уявлення Що допомагає

«Кульки i палички — це i є атоми
та зв’язки»

Наголосити: це модель. Атоми не мають чiтких меж, зв’язок — не
паличка, а область пiдвищеної електронної густини. Перемкнути
на Space-filling й обговорити, яка модель «правильнiша».

Плутають елементарну комiрку з
молекулою

Показати, що атом на вершинi комiрки належить одразу восьми
сусiднiм комiркам. У кристалi немає окремих молекул — є
нескiнченний каркас.

«Ця структура несправжня, її
намалювали»

Показати у файлi CIF рядки з реальними координатами й
посилання на публiкацiю (у файлi Lepidolite.cif є прiзвища
авторiв i рiк — 1971).

Не бачать рiзницi мiж сингонiєю
й просторовою групою

Сингонiя — це форма «коробки»; просторова група — ще й повний
набiр правил симетрiї всерединi. Кiлька рiзних груп можуть мати
ту саму сингонiю.

Губляться в тривимiрнiй сценi,
«все крутиться не туди»

Навчити двох кнопок: Fit to Screen i «вигляд уздовж осi c». Цього
достатньо, щоб завжди повернутися до впiзнаваного вигляду.

Отримують «неправильнi» числа
пiд час вимiрювання

Найчастiше клiкнули не по тих атомах. Порадити спершу
збiльшити модель, а вже потiм мiряти.

Диференцiацiя

Тим, кому важко: дайте готовий файл *.vesta з налаштованим виглядом — щоб уся
увага пiшла на спостереження й вимiрювання, а не на налаштування програми.
Тим, кому легко: запропонуйте самостiйно знайти структуру в базi COD, або обчислити
густину з параметрiв комiрки й порiвняти з довiдником, або розiбратися, що означає
символ просторової групи по лiтерах.
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ДОДАТКИ

А. Файли структур, що додаються до воркшопу

Табл. 11. Перелiк файлiв *.cif iз параметрами комiрок

Файл Формула Група a, b, c (Å) V , Å3 ρ*

Diamond.cif C Fd3̄m 3,561 · 3 (куб.) 45,1 3,53
Graphite.cif C P63/mmc 2,467; 2,467; 7,803 41,1 1,94
Ice_Ih.cif H2O P63/mmc 4,506; 4,506; 7,346 129,2 0,93
Ice.cif H2O Cmc21 4,327; 7,526; 7,068 230,1 1,04
alpha_quartz.cif SiO2 P3121 4,915; 4,915; 5,431 113,6 2,63
beta_quartz.cif SiO2 P6422 5,061; 5,061; 5,541 122,9 2,44
Tridymit.cif SiO2 P21 4,931; 8,180; 5,005 177,6 2,25
alpha_cristobalite.cif SiO2 P41212 4,993; 4,993; 6,934 172,8 2,31
beta_cristobalite.cif SiO2 I 4̄2d 4,955; 4,955; 7,311 179,5 2,22
Coesite.cif SiO2 C2/c 7,050; 12,291; 7,032 532,5 3,00
Stishovite.cif SiO2 P42/mnm 4,233; 4,233; 2,693 48,3 4,13
SiO2_huge.cif SiO2 C2/c 24,885; 5,006; 24,325 2890,2 1,93
Calcite(CaCO3).cif CaCO3 R3̄c 5,007; 5,007; 16,990 368,8 2,70
Fluorite(CaF2).cif CaF2 Fm3̄m 5,516 · 3 (куб.) 167,8 3,09
Goethite(FeHO2).cif FeO(OH) Pnma 9,967; 3,031; 4,604 139,1 4,24
Groutit(MnHO2).cif MnO(OH) Pnma 10,623; 2,895; 4,557 140,2 4,17
Cordierite.cif Mg2Al4Si5O18 Cccm 9,830; 17,267; 9,440 1602,4 2,43
Lepidolite.cif слюда 2M2 C2/c 9,032; 5,200; 20,150 933,0 —
Mordenite.cif цеолiт Cmc21 18,080; 20,380; 7,489 2759,3 —
* густина в г/см3, обчислена з об’єму комiрки та вмiсту, зазначеного у файлi

Кути, вiдмiннi вiд 90°:
γ = 120◦ — Graphite, Ice_Ih, alpha_quartz, beta_quartz, Calcite;
β = 119,1◦ — Coesite; β = 118,4◦ — Tridymit;
β = 107,5◦ — SiO2_huge; β = 99,8◦ — Lepidolite.

Особливостi окремих файлiв, про якi варто знати заздалегiдь

Файли в папцi мають рiзне походження: частину згенеровано теоретичним розрахунком
(пакетом pymatgen з бази Materials Project), частину взято з експериментальних баз
(COD, SpringerMaterials). Це не вада матерiалу, а чудова нагода обговорити з учнями,
звiдки беруться структурнi данi й де межi моделей.

• Coesite.cif (SpringerMaterials, за Angel, Shaw & Gibbs, 2003) мiстить кiлька бло-
кiв даних, тому VESTA запитає, який завантажити. Берiть standardized_unitcell або
published_cell — це одна й та сама структура в рiзних установках (Z = 16). Блок ni-
ggli_reduced_cell— примiтивна комiрка вдвiчi меншого об’єму (Z = 8); густина вийде
та сама, але учнiв це може збити з пантелику. Данi походять iз дослiдження стиснення
коеситу, тож густина з файлу (3,00 г/см3) трохи перевищує довiдкову за атмосферного
тиску (2,91 г/см3).

• Ice_Ih.cif (COD 1538173, Goto, Hondoh & Mae, 1990) — справжнiй гексагональний
лiд Ih, група P63/mmc. Густина з файлу 0,93 г/см3, тож обчислення на бонуснiй станцiї
дає правильний результат. Важливо: атоми водню в ньому мають заселенiсть 0,5. Це не
помилка — у льоду Ih протони невпорядкованi: кожна позицiя зайнята половину часу, а
на кожному водневому зв’язку завжди сидить рiвно один атом водню (правила льоду
Бернала–Фаулера). У VESTA це виглядає як «пiватоми» й зазвичай викликає запитання
— варто пiдготувати вiдповiдь заздалегiдь.
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• Ice.cif — упорядкований за протонами аналог (структурний тип льоду XI, група
Cmc21) з розрахунку. Каркас той самий, атоми водню «цiлi», але комiрка стиснута, тож
густина 1,04 г/см3 завищена. Зручний як унаочнення каркаса; для обчислення густини
берiть Ice_Ih.cif.

• Graphite.cif дає мiжшарову вiдстань c/2 = 3,90 Å замiсть експериментальних 3,35 Å,
а густину 1,94 замiсть 2,26 г/см3. Причина типова: розрахунок погано описує слабку
ван-дер-ваальсову взаємодiю мiж шарами. Якiсний висновок станцiї 1 (усерединi шару
зв’язок набагато коротший, нiж мiж шарами) залишається правильним.

• SiO2_huge.cif—каркаснаформа SiO2 з дуже великою комiркою (V = 2890 Å
3
,Z = 56) i

густиною лише 1,93 г/см3. Для основних завдань не потрiбна, але може стати в пригодi
як контраст: ось наскiльки пухким буває каркас iз тих самих тетраедрiв SiO4, якщо
з’єднати їх iнакше.
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Б. Робочий аркуш учня

КРИСТАЛIЧНI СТРУКТУРИ У VESTA
Прiзвища: Клас: Дата:

Частина 1. Алмаз i графiт обов’язкова

Алмаз Графiт

Просторова група (вкладка Summary)

Параметр a, Å

Об’єм комiрки V , Å3

Кiлькiсть найближчих сусiдiв одного атома

Найкоротша вiдстань C–C, Å

Вiдстань мiж шарами, Å —

Де бiльше порожнього мiсця (Space-filling)?

Висновок: чому олiвець пише, а алмаз рiже скло?

Частина 2. Моя станцiя:

Файл(и), з якими працював(ла):

Що я вимiряв(ла) — число й одиницi:

Що я побачив(ла) в структурi (опис або схематичний рисунок):

Як будова пояснює властивiсть цiєї речовини:
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Частина 3. Одним реченням

Головна думка сьогоднiшнього уроку:

Запитання, яке в мене залишилося:
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В. Джерела та кориснi посилання

Програма

• VESTA — сайт програми: https://jp-minerals.org/vesta/en/
• Повний посiбник користувача (PDF та онлайн-версiя): https://jp-minerals.org/
vesta/en/doc.html

• K. Momma, F. Izumi. VESTA 3 for three-dimensional visualization of crystal, volumetric and
morphology data. J. Appl. Crystallogr., 2011, 44, 1272–1276.

Бази кристалiчних структур

• Crystallography Open Database: https://www.crystallography.net/cod/
• American Mineralogist Crystal Structure Database: https://www.rruff.net/amcsd/
• Materials Project: https://next-gen.materialsproject.org/
• База структурних типiв цеолiтiв: https://www.iza-structure.org/databases/
• Bilbao Crystallographic Server (симетрiя, просторовi групи): https://www.cryst.ehu.
es/

• Mindat — найбiльша база даних про мiнерали: https://www.mindat.org/

Iнтерактивнi матерiали для уроку

• Фазовi дiаграми (Lumen Learning): https://courses.lumenlearning.com/chemis
tryformajors/chapter/phase-diagrams-2/

• Симуляцiя агрегатних станiв речовини (PhET, Колорадський унiверситет): https://
phet.colorado.edu/sims/html/states-of-matter-basics/latest/states-o
f-matter-basics_all.html

• Подвiйне променезаломлення: https://www.le-comptoir-geologique.com/bire
fringence-glossary.html

• Морденiт: https://www.le-comptoir-geologique.com/mordenite-encyclope
dia.html

• Кордiєрит на Mindat: https://www.mindat.org/min-1128.html

Джерела iлюстрацiй, використаних у презентацiї

• Фазова дiаграма SiO2 — Royce, Baars & Viles, 2021.
• 2D-кристали в батареях — IntechOpen: https://www.intechopen.com/chapters/
69529

• Сонячнi елементи з легованим TiO2 — J. Phys. Chem. C: https://pubs.acs.org/doi
/10.1021/acs.jpcc.1c02302

Матерiали воркшопу для вчителiв старших класiв
Олег Фея · Євген Науменко
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