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Features and Limitations BREFIBESEE
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Installation and Updates 4 YA h—J)LET Y TT—
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B/INAT IFER

Microsoft Windows 95/98/NT 4.0/2000/XP/Vista A RL—T 4L T L AT A

® Intel Pentium 2 (F/-iX AT oo H) 2485# L7~ PC
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Microsoft A#i~r 2

OS DYV AT LA T T B ER
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Microsoft Windows 95/98/ME/NT 4.0/2000/XP/Vista b —7 (L 7T AT I

Intel Pentium IV, F72iZ AMD Athlon 7’ 2ty ¥ a#i# L7~ PC

32MB @ RAM (Windows NT, 2000, XP ®#;4121% 64MB)

20MB DZEET A AT A=A
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® CD-ROM K747
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EEhSET, LIELLFFo THTHE ISR WEREZIE Windows =/ A7 v —J% L&), CD-ROM 71
arEA7Yy 7 TAEFEA ) ZRIRUET, #IRE T - ClEndeavour OA L Ah—/ b |Z8R | BT
IZRRENDHE RIS THEZIT > TLTES W, A7 A BT Adobe Acrobat Reader 23F72 A2 A
F—/LENTHRWEA 21X, Endeavour DAV Ah—/L#& T 1% %3 Acrobat Reader DA Ah—
NEATOTIEZSW (FIEILX TR 2 ) . Endeavour ORF 2 ANt ieBRICZ 07 1Y T LR3I
m0ET,

Endeavour OEEREZTE AT 57-5121% 1024 X 768 7/ L FO B ARG ENHHZENHENF
4, 800X 600 B 7B/ THLENMEIXATRETT N, WV — LR =R R ERE AT Ry 7 AL - TS
AR DRENBEINTLEIRERLERDOTHEEL WEIWN, FENIVEBEEDT A AT AT



HERHLRNTLIZEW, X AT TRy 7 ADHFIZIE 640 X480 7BV I RERE OBFET HHT
R

FEHT—ITONTIE 256 (ALl ENFIRTEXAHMLERHYET, ¥Fi12“High Color” (32,768, /=1
65,536 ), F7=iE“True Color” (1670 I ta) LD T A AT LA THIUZIV BT T7 17 25
REBDZENTEET,

AL TALT T T —h

Bl N—Tar MEX BI85 854 . Endeavour 132 1E AEIOICY Vo a—R LA AR—/L
TAHMERER 2 TV ET, Z8uE Crystal Impact ® web $— Z#EE L, DT v 75 —hD /3 —
Tar L PCITAV AR =S TND N =V a Ea L E T, ZREITIITITE DAAA U Z Ry MEfE
MEHELIDET, PC A X Ry MRS TR -T2 3558121, Endeavour SN ERKD S
Ay —UNERINET,

Web H— 3 EIZH LW =2 ar DR IS G6 123, FiN—2ar OB JEUGE R O—EER
BNV EZ%?“Q’)?\\/7?~H%5' r7‘/r1~F‘?“‘r§>7b>9:‘97bv£’?amfr%>'74"/k“r77bii‘%méhiﬁ“ hz
KRG BT T D57 7 AR E T om—RSbE3EZ BV TS Endeavour V4 RD &4
~NTRHALSEOI C&f}@ﬁ‘)“)?_“/ﬁﬁ%méﬂiﬁ‘o ZHhud Endeavour EITEY 22— /L OEHRZ DN E
272D TT, Ty 7T — I T 95L Endeavour NHEZEISIL, 777 — M IEEIZ Thivz
MEINETF 2y TEET, ZOF =y Help) A==2—H D[ About Endeavour...] 72~ R iR
FTEHZLIZESTHITHITLENTEE T,

F 7 4#/V R TClX Endeavour 13BN S 1UAERE Crystal Impact @ Web $— ZTF7 7 BAL ., Fifz/aN
=TV BIRVINE I T =y 7 LET, ZOBRREZIIE LW 121X Tools/Options | # A 702
D IDesktop ) X—T%PAE, #4717 F#MDCheck for available updates when starting] &)
HIZEHLF =y ~—2% 5L TLTEE N,

[Check for available updates) A7 > araMikL7=%4 . [Help) A==—"ClOnline Update =~
VREEIRTIUIZOEREE FE CRRENT 22N TEET, 7Ty 7T — MBI 28EFIE LA 8D
G LE—TT,

ACD ChemSketch DA Ah—)L

ST DTV A A= D5 R E AT 21T =W IS ICiE, Endeavour DT A B A A A K
—n 777 5 CD FIZPHISNTWD 7 —7 =7 il ACD ChemSketch Y7 h7 =7 %A AN
—NENDIEEHERL T, ZOY T AT UES T ORI EICHIT . Endeavour (242N —
FaTReZe 3 IRTTIB AU B HA T D2 LN TEE T,



AL A=V T DITNTIRD IO EEAT - TTES W,
® Endeavour 74 B AL LV A h—L 7115 5 CD #RFA47ITHEALET,
® Windows D=/ A7u—J%HL, CD-ROM »IACD_ChemSketch] 7 4L Z7hINIZH S
lchemsk45.exe | 77 ANEH T NIV 7 U TLTESVY,
® (A= NT T TINEEIL, A ANV OIERED IR EVET,
“Setup complete” NE/REINDETHH LD RIS TEEL TIZE,

Endeavour 74 &> A A A h—/)L 711 7 1 CD ® ACD ChemSketch (Z7)—7 =7 iR TH
L7280 LT O RICHETOLENRHET,
1. A A= T&D PC OEEUTHIBRIZHD ER A,
2. Il LEEET LN ACD R AFEN T 2B ET, [Cancel | 2 LAEZEN
BHIA CEAIDNT/RHET 10 IZEFFOMERHVET,
3. ACD, Crystal Impact, \ W15 5% ACD ChemSketch 4.5 7V —7 = 7hUIZH LR —M I
frsiEt A,

ZDTT T EDOTNEERERIZ B L DH DA ITIL ACD @ web =27 7 BAL TLIZEN,
httpI//Www.acdlabs.com/products/chem_dsn_lab/ chemsketch/

Adobe Acrobat Reader DAV Ah—/V

Endeavour OR¥ = A M ETHide7-121% Adobe Acrobat Reader 73 PC _EIZA L AR—/L
STV TUIRVEE Ay BLAV AR SN TRV A 213 Endeavour CD-ROM 2 bE 4
AVAN= VT HTENRTEET,

CD-ROM ZRIATIHiAL . A AR — g BIR A H FCEblReRZ 270y 7UEd, %ILHE
M _EICBRNDFERICHE S TEEL TIZE 0,

-10 -



The Endeavour Desktop Endeavour TX%9 by 7
RETIITA RUAAT DOEF, pane (BAE10) DFER|, AL A==—_ context—sensitive A==
— V=R =D DWW TEALE9,

Endeavour X MDI(Multiple Document Interface) DfIAEIZ iR » Ca—HF AL X7 =—A&AERR L T
WHTZD | DR F 2 AN 4 R 2[RRI B E A ET 52 L TE X, il % D Endeavour &=
A NEBWZOACTZ0 T 5B IO RF 2 ARSI L TIT 2 £9, 1 20 Endeavour K2 AR
(ZIEZEHTT — 2 flidh, HDWID FREED T —F | IO, HDVNIENLT X TREENT
WET, MDI (2B 2815, BIZIXT 4 RY 2, BUIIE 720, HRTRRTDHEV ST RIEIX
Window A== —2bfTXF T,

o &
«

®) Fe E Vew Dffracton Pructre fuld Poe Took Window el

DSHMAE BBo - KiW ru 2E § @EOT0EERE
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<]
<«
213
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Pbcaino B1)
= 210407 &
PEERTE Y =
000— cuS1a50 A _,
257 .
B0~ P24
a2
4001 G
200~ | i |
Wi = ¥ ]
lued | . I LAl d 1, L i | 017800 DOSROD  OS6I00
0.00000 044700 Q0200
0300 011000 053000
T T T T T T T T
30 40 5 &0 e} 1) 4t 100
2Treta
BOdL o8B @eCL BRI D¢ 8 TR $OCFHS R mAF
Fur Hiky, ponss FI RelactormIZ 8% Sparsms 18] shoes  ZSBbends 43 povhedea

2: pane OF 7A/VNELE : W& IZEITAEBITAL B, BT ANE =03 E T, TR ANMES
(ZZTIET = —MITAEACEEESNE T,

Pane LZDOAE

Endeavour R¥ 2 AV MIEENLT —ZIZIThk A b DD o578 (137 — 4 | #ifh/ 73D 3 RIT
REYER] 7 —H—h R LR—h F—7 V) il 2 ORF 2 A NIEEO “pane” 1I2(HEIH L7
RS ET, AT F7 40 7 AIRF 2 A T4 RUDEANT 7% AMEBRITA R
BESNET, VT 7407 AEITES 1GR9 3D 797 17 A pane &R O pane 124y
TSI ET, 25 pane OELE FEITIREN ATRETT (K 2, 3),

THRAMERMO pane ITITE—ZURR, FERVAR—MALEMDOT =5 —b HHEDOE (1 T4
— X WENICE ENDIE T BHEECA EE O a2 G ) NERESNET, Pane FOEEIVIX
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“splitter”ERSNET N, ZNHIEFVATR Iy T HILICI> TLEEEZLNLE T, 4 D
pane [FEDH e~ ATI/V 7 FHZLITID, HHNIF—R—RD[F6IF—2 528128~ T
TITATITTEET,

B
<E3

4] Bo E Yew Diftacten Srctirs Dud Bouwee Dok e beb
DFEMARS @< - R1IW » AR sBREOODSES

ano—

VE & QT - C00 8- S

|
| g
i AN A

T T T T T T
b W @ 50 ) ] & 30 100

= TTraia
BHL2 LB @&0. B D¢ = T R|eokXd B =AY

Aty Savs compioted Bfatamion Jpews  iflsom Sabonds iphieda

3: pane DRG] HEXKEEYT/ X — DT T 7 BPEEF ANCECESIL, 75 AN pane
AL TUOET,

BIRENT- pane DAFIX Endeavour R¥ =2 A XA~V HIZ“Endeavour - [nacl.edf -
Structure picture]”&WV o7 BAICEFRENET, HMOTFT —4% pane (% splitter Z ¥ ET drag
THZEILEoTHLDZEN A RETT (X 3), Pane O IFEHMIIMHEY o FUEZALTZY
Endeavour v ar & T80 3 54, Endeavour LY AN 7 7 A /L HIZIRBES L E T, Z D1
WITHTT 2 E T 1 RO NG A HDWIEHT-72 Endeavour By al B3BRAS G4
FeAAEI, LLRTD pane WA E TSN E T,

Pane OB EHR % activate TH120ODTRTHDa<URik View Ama—HIZE&EhTCWET,
D pane BANAIGRBIREN TCVBNDIZE o TCAM UV A= a—HDFEZ B~ FREboTEET,
Pane 28IV 2 DI12135%%4 35 pane 27V 7L TLEEWY,

Ama—
%< O MS Windows 7 7V —var Lfikk, FA MV A—0OF < FITiEA=a— S —REEINTOVE
¥, Endeavour |3K D 2 FIHADA=2— " —ZfFHL 7,

® L/l — D0 DIEET AR BN T A ICRRINDEF DA=2—/3—

® HEIET AL RN N TN EXIZERRENDFN A= 2 — /3 —
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A= a—ZBINT DIV ADLERZ T/ 7L A TR = N AR E T, A=a—x b

VLo TUIEBITY T A= 2 —%Ffo TWBLORHNET (X 4),

vou i hed i tu

B Fle Edt vew Dffracton Snachwe | Buld | Ptore  Took  Window  Melp

NEEMHAEG  BE o dAEDeRE

Hildiographec dita

Craation method
Creabed with Disrnond twerw crpstalimpact com)

E3
<
il . -
! Formula sum CaHe
(] FO Ul St F ormula weight 721.00 A
e 1 Crystal systemn rigroclini: an
Add Cell Edges.... Ol Epace group B 2000 (o, 18) e
AR Urst coll dimensions 4= 1426738 ]
A 4l Bt ShiteChria T Da 57011 A
P L ¢=123733A =]
ehere... =95, ||}‘, [
1004 54 =
Spheres... 0
1197 gien®
Cotrdnston Sphanss... mF1 4 L
Formula yoe HEOT
A P, . Wckofl seguence e b
Hekeoubss St =2
Conglete F ments  Shit+Ctref
— - htom 0w
Catrsct Mg shitaCuhin H 'I‘: : 3IC:-:::
Irmet Bonds 3 +0 1.3000 B
0 1.3000 =]
Destruy W 1.3000
= "0 1.3000
y T 0 13000
= +0 1.3000
- =] 0 1.3000
&0 | c10 ' 1.3000
et -0 1.3000
400 I c12 -0 13000
200 | C13 0 0 1.3000
| 14 “ 046270 1.3000
— m .0 087920 13000
| H2 -0 082310 13000
T T H3 0 072000 1.3000
- T T . T He 0 ORISHD 13000
16 15 Ry 5 st s 15 0 040740 13000
ITnets HE ' 037530 13000 |
HBUL CBem @O B - TR+ +HS R mhF

Fil condents of miticke ey

4: TBuld] A=a—HOIFillja~ RE2&ERL, 2OV T A2 —NRIRINTWHIREE,
Endeavour V4> RY FERD AT — 4 AR — I IR~ )V IER PR RSIND SR,

Relactormi7. % Z6pams  BSAalons BSboreks 0 pobtedra

A A= 2 —ITINA TRy T T T A= a—b i TEET, Ry T Ty T A= 2 — TR ONT N D
TECRAIKZENTEET,

O VIRADHRLA L H IV TH

® X —/R—NT Shift+ F10 F—%7f4
Ry 7Ty T Ama—E, BIREN TS pane AT VML THAENEDYET (K 5),

W Fie B ew Difsdon

Srachue Bkl Pebus Tock Wiedes Heb
DFEdMARS @ AR jEBORSEE
o
e
>
A
&I %
L]
=]
)
]
!
[
1. 3
@
®
E.
J.
:
:] i
T T 1 T T T 1 T T
! 30 % w @ 0 0 03 w0 o 1
Mhata
BBl oo e0s0. H O¢ 8 HMT Rj+cdHa R mAY
et desiys) of the selected shom{s} P Bofacter 2 parm ¥ atoem I bords 30 pobvhedra.

5: BIRSNIRFIZBT 230 T VAN =2 =08, BHRSNIA T V=7 M (CO% AT T) I
B0 EE R~ MR R RSN TOET, RILUICE > TR TS e a~r b HoEd
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Pane ZEIZ B olea T VAN =2 — B HEINTWET, File X° Edit, View LWV o7z A A==
—DFE LR AT VAN 2 — T34 Y95 pane T TYUREE I I LTZEEIZRNNET,
BIATERBEE A BEDVARNNT 7T 4 712> TS E | A T VAR = 2 —HIZITIREEC A O FF
BIESR R FIBICET 23~ Ry hESNTWET, 2 TV AR =2 —HOav RO ZIA
AV A= a—PBITHH TEEE A,

A= 2 —POERED PUTIFE DR T TERWS DB H L MUTTERE L TS, BRI TA—=H
YA TN E RS I TR TG BT FEER T 2~ R Tkt A,

Endeavour DA A==2—|Z1ZLL FOMBENHESN TOET,

File BRI X2 A MAER, BEFDORF 2 A MDA =T (AR — e h
te) . Ko A ROARTE, FIR, FIRIZ L E 22— 77U —var ok TIC
BIoa<oR

Edit Windows 77V — a2 3@ D Undo ), [RedoJ, [Copy]. Select
AllJWofca~w R

View Endeavour R¥= A N1® pane &0z 53~ R

Diffraction B =277 AN EFI FhkD | 77 A Va2 —T 2 LTl R 7 — %
EEEELIZDTHa~<vR

Structure WG N T A5 (K& ER ZETHRE, I F-ALE) OfmiE | ISR OB AR/ #4
T ZEMBEOEBROT- DDA~ R

Build WG ANTA=ZTH EDEIE X AR DTz D= B

Picture WG X DO/ R mE TS Db Da~v R

Tools fHE—1 HREECAA BEORFERGH, N7y LT A=F DR R
Bbhsa~vU R

Window R 2 AT A R BAEICEE D1 < R

Help Endeavour 7 7V — g~V T OF—T v A F Xy ED
Endeavour HR—h—=T~DT7 /A BT/ A—Va 5RO RS RY
THATR

=L —

VL= 1 fTORA A A= (T A2L) SR HEH O R—T3, ZNHDRZ L New <2
[Open]. [Save] %, A=a—a<  RELTHEISILTWAEREDZLERIAL TWET, FIUZEFL A
TaT Ry IR LR LT TRNET VA TER W aw R REEZ R TH DL HDE T,
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Y — L= 3% Endeavour 77V —ar v Ryd B, $7bb A= a— N—DE PR E
INFET, LT TV —2ar T4 RO IZR R T IR LG TEET, F-RTv 7 AlHE7:

] Be Em vew Difrscion ruchre Bl Potwe Do Wndow bep e
NEEMRE @ @ o - RN

2]
<]
<«
A
&
L)
=
9
AL
raation method
genevated by SMILAR 1.0 ]
(Crystal data e
Fomuta sum Alz Mg Ou
Crystal eystam cubic &
i Fd-3mino. 227}
@= BONIMN A =
4] 530 4008} A .,
= ] g
3 0025
""" warson code Gl
T Forrnuta tpn RIS
VKT Soquance uda
mu.u!
[toamis coofdmes
600 ']
40— {tean o, Wk, x ¥ :
m\—l. Mgt -2 s 0 0 [
| ad *J 162 E s -
2 | ull -2 18 0.3867220) 030672(20)
[ ] 1 T
T T T T T T T T T T T T
10 a0 ] 40 ] ] 10 an il 100 110 130 130
aTheta £ >
RULZ OB OO0 B B eas ST RS0 +E<I R AT
Fux Helo, peoss FI Mo Medacler Jpwem  1M0aloms MWbond M pohbeda

6: VL N—[IRF a2 AT RY DAFICEESELIEL TEEL, 7r— ML TREISE
HIEHTEET,

Endeavour I1ZIR D 6 FEFHDY — R —Z4Rf L TVE,

® [New]. [Open]. [Copy) EFEDIEAEN /2o~ RIZx G LIz“Standard”™> — /L3 —,
WETERRAT D BAR/ R T Lo Tea~ U R R LIz “Endeavour™> — /L 3 —,
WG M F RO DI~ RIS L7z “Display ™Y — /b8 —,
WEEZWEOT-Do@ER < FIZR IS L= “Build”Y — /b3 —,
row o =R OO “Tracking”> —/L 3 —,
BRI FE 2 R EERUZFHA D720 D “Measure” — /L3 —,

% O =N N— I T ADLE IV IIZEVR Ty 7 TE | BB ARETT, £ — N — & (R
BTV ) B X T NI 7T HZEIZED, RyF SR ERE L7k gL 2 U1 2 228
WCEET, V== FoRTH0IERRITT DO 21T View A==—D Toolbars 2~ K
WZE-oTITAE T,

AT —HFRN—

AT —H A 3—F Endeavour 7 7V —a U4 RO FEIALE T D 1ITOTFAMTEHR R T D
12O D/N—=TT, EHFNNE T DA ABITETR BRI T DA = HLIWVEIA=2—/V—1
N U RICET D B~V T IE AR RSN ET,
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REMEF RO -0 F O F 6732 5KE2FR LIV TR AT 57 e 2D E ., £ D
EPRRILDBRD LR TERRSNET,

Adding polvhedra. 457 (of 1089) central atoms checked. 457 polyhedia created (T [Rwalue=202% (2pams 2019 atorn: 3bonds 457 polyl

AT =R AR =D LIFNNIIRD 5 DDA T 4l —HINERENET,
R 7774 (a2 —r bR s ET)
IRGA—=BHY AN DA DHL

ARSI - D%

ARSI TR DR &5

RV ATALENDE -

AT =B A= S — DN FR SN G 7424 T DA R 351213 Ctrl+ Break S—% 47
LTLEENY,

Context-sensitive ~/V7/
ZZ Tk Endeavour OHDOEDIH7pLxIZEDIH7: context-sensitive ~V T RFIHTEAL9H1Z
TRBNTOWTERLET,

Fl —&#4

AT TR IANNTEL T, I OA=a—T AT ARTRFAR RSN T ->7256 Fl F—%
f9-¢ Endeavour ~VTT7AT7ZV~D A O TH5“Endeavour Help Index” _X—I N4 —T7 &
ij‘o

A=2—=T AT LHBEFHE RSN TODRETHIUL, Y A=2—T A7 L (BF T2~ R) I 5
ANVTNR—URERENET, Ama—T AT AI~ 7 AREIC ISR R TEET,

HAT TRy I XN TG EIE S92 AT 07 DL, KO AT 077Ky 7 AR O il il IE
FICBT o~ T IERRFRSNET,

~TE—F 0BT )
Bpll7ee— R THL“~NTE—R"~FF—7HR—F L C Shift+ F1 &#:1E9 %%, Standard > —/L
— FOEYETHRZ A k? VeIV 7T AZETRRITTEET, ZOF—R Tl context-sensitive <~

N ERNIVEEO X FIETELNE T, ZOF—RIZIR( L, S TAD— YV ILOFRITREIEC?”
DAL B DOENTZFRIIEDNET, ZORETAZ2—T AT LRV — /L X— EDT A2 HDHWIE
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Endeavour 7 U7 — a7 4 RUDKRIZRE 4y (AT —ZANR—ROV AT AA=a—5) 2 73
%E context—sensitive ~FIERAIFLHIENTEET,

AT E—RIT Bse ¥ —5 T 2Lt ko TR T U AT — YNV DOFRFIZT~REOET, 7071
72 B I~V RSO SA I~ T RIX BB TLET,

Info E—F ( i )

EEANVTE—REELD Windows 77V —arThYAR—hESNTWET 23, Endeavour O
ER P OA T V=V N AIERERA T AR 5T — b HESN TV ET, Zhud Standard >

— = D% FBR 2 D)V F 257 Tools A=2—HT Info mode <> RETRIRT

HIETHREITEET,

ZOT—RBPEEESNIIEE . A — V3 RENCS b s s RIcEY £, Bk

XY HI20E Esc F—% 0 V=N AN\N—HDORF L ZFEHRT), HDWE Tools A==
— i ? Info mode ZFFEERIRL TLEEW, v T AL — ) It DIRBEIE TSN ET,

Undo & Redo (*7,*™)

Endeavour [ 3 AT 712k LT Undo B§BEA AR —RL CWET, T BRFa A M —H(T
EEPNIDOLEE , ZHLARTOIRREN — RISV E T, 20 Undo 23y 771 “Last in — First
out” DJFANCHE > TEHINTWDD T, ZZITRTCIVTODIRRBITIER 3 Z L8 AIRE T, 72720
i FEBORBEIERF 2 A PR ERLSIVIIREE . HDVIREAF DT 7 ANV inbr— R/ A AR — RSk
BB L COVE T, TSI #AEIZ OV T, #1212%“Undo: Fill unit cell Ctrl+ Z” D191
Undo @~ R (Edit A==2—P) IZHi< B CRIRICER RSN ET,

—OHIORIBICE T H A ITIT T Redo IBEREA 228 TEET, 205G Undo Ny 77HD

SEBHOIRIENE SLSAVET, Undo OGA ERIER. HITSNAEEIZ OV TIE Redo =<K (Edit A
—a—P) IR IE CRITRICE RSN ET,
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Undo/Redo (ZBH 3 28EHIEIITR O IAT@ NS E7,

Undo:
® Edit A==—7»5 Undo a2~ FE&ERT5H

® Standard V— A A—hOSR 2 e )0 s T2

® Ctrl+Z F—%#f4

Redo:
® L[dit A==2—"5 Redo 2=~ FEEIRTS

® Standard V—iAA—tho YR 2 (e sy r4 2

® Ctrl+Y F—%4

aX sk

[Undo . [Redo ) HEREDEIERI GUIE DR TT 7T 47 72U RUICIRDIVET, Bl IEHRYICK
FaAMNAZEHELE, FFaA b B OBEXSLEITZZ7, HHWVNET =7 M7+ — A% B L
723%% . [Undo] ., TRedo  #8REIZRF 2 A M BIZXRL THEASNAHZEIZRVET, RF¥a A FBIZT7+
—HANRDDENIRF 2 AN A DEFEEE T TEET A, RFa AN A OEEEE LT HITITETRF
2 AN A ZFE activate TAHLERHYET,

RFa AT AR 2 —~ BACTLEI DA FREAE LT DI LT TEEE A, FRFaA M

BAUDHAE, D WITRTE T DBl undo TEEH A, L UIRTEOEEL undo L2t Z0ikEe
RAETHZLITTEET,
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Support  HHR—k

Endeavour Z#/EHICIENREA LG AT FTOE MR BT L TLIESN,

LAT T4 RN TEIEFIER DN ST BT, VA R NICRBR SN TWD S
NTCOFMEEERSTA TTZEN, RERANT)T 4=V YANED F R Z B CHF 2
PEERHVFET, WS OMDREREN T L — AL T L —LENTWDAIGAIZIE, D7 —F
YT DRI — BEANTHIE R Z A TES
F1 ¥ =&ML T~ T HE#ET o7 LTSV, #5IZ Note: &2> See also: &~ —27 X728
FIZHIERZA- TSN, kD TP ESINTODI 7 FHRG T =/ T MERHVES
Help Index T OR# 9 5% —TU —RIZONWTH T 2o /<IZE0, THFANDIRBEILTFAMEHE |
27 ETITAET
A AZa—HOaA7 ROBHENDNORD ST TFE Y THa~v U REBRIRLIOREET
[F1I3%—%4LEd, ZOBRIEICI>Tav NI T T XU RERENET DT, £D
WA % LIRDEHIZIGERTZE N
v R RASTHNR2WE 1T Help Index (Endeavour Application Help V4 Ry Ho %
—U—RZ7) AL TLIZSN, F—T—RF—ERT V77 Xy MEICER RSN ET
VTR TR ER NGO -T2 5121 FAQ(Frequently Asked question)?%
—VERSBRTZEN, (BUR FAQ IZF/EE ¥, iB-> T Endeavour A 74~ L7 O TS
WEY)
EndeavourR—h~—
Crystal Impacttt: (Bi%§70) D_— (F5E
http://www.crystalimpact.com/endeavour/support.htm
ZT 7 RALET  BAIRDOA L TFA L ~NT T 7 AN T NT A Ry FAERICT 7B A
THIENTEET, LKHHEMITH T DEE LR F 2 A B BICFRESATORWET LU ME R 1
#HLCQET, T, FTARAN—2 D= THEndeavourlZ DWW COFHASRELL TQVET,
TARAR—=2 D— (A KGE

http://www.lightstone.co.jp/crystal
PRI =T THIEBRPEONRD ST E . HDOVIIRENY 7 =7 DA RIZEDEE DI
HEAITIZ. email & tech@lightstone.co.jp SEITEFTL TIZEW,
7)== T dChemSketchiZxf L CTiZACDH Crystal Impactd VR — 42 AEL 220 S
BL IS, ZOT 0T T AIONTELRDERPR LGS HOWIET VR Z AL
72D EIZIFROWebX— NI T 7B AL TLEENY,
http://www.acdlabs.com/products/chem_dsn_lab/chemsketch/
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Structure Solution Tutorial BERBETFL—FYUTIL

%Xﬁ*%@fhaaﬁL@ﬁﬁ TE LT A T Appendix A “HEARFIRAZSML TSN, 2
Bl 0 B I B4 D EEARFIHDIIN N, By KDDL OGRS b IE MREAT 12 B O R AR, “FE2E M5 (direct
space methods)”IZBTAFEMRb LRI CWOET, IVFELWLHNEIZ DWW TIE Appendix B “Fl4#
BT 5 2 Z S HKTIESV, 2O BICET 58 H SR~ DO 5| A GEsish TOVE S,

Session 1: The Basics: Data Input, Calculation, Space Group Analysis (RuS,)
tyiavl: EXFE-T—2AN, FE. ZEEESH (RuSy)

Aty ar TIHRO LI RFHIZOWTFEOET,

® HEEMRHTIZ N2 T —F D AF 71k

o EEMHTHE D FEIT L

® i ROWEET /T D ZE BT O FEAT I

ZZCIIEERIT AR ORI TIE7e< . Endeavour DWW JFIZHE %Y THIZD I L7 il 5
AL —=hFTHZEICLET, Bl b EmE G LT ELEL LD, ﬁ)‘l:xf% ST IS TE DA (sum
formula) ’RuS, THAZEMNRENTWAHELE T, XBRIZE D KRBT Z— BTN 208,
WERSBLILCOET, DT Lk T EROREE(bICEVa = 5.6095AD cubic unit cellEW)fER
PERONELT, ZLOERD G ST KEHIBL, 2O RN B CIIAEE D2 MEEE S LRV 28
FT, IEET LV E RO DIER T AZLIX R #E727- D Endeavour OFREAFIH L £,

BANZROB TUIRDRV DX T — 25 & A T2 7 7 ANV E HEfH 452 LT3, Endeavour D BT
N—=Tar THR—=FLTWDEDILT T/ DY — I BB D85 30 E T (profile, D%
step/scanT —ZIITHIGL TWVERA) , TNHDOT —X 3@ s Yo SiE# ORI 7 =TI
FoTRENET, KU TLT77ANDIRAEEWL | ZNTHLDITITT — 2SO —2{H (200 fEE
FORE) LIE FNRNIHIZLET, “Examples¥RuS2” 7 4L 7 I & ATV Brus2.dif 7 7 /v
CDNFEBBIZLTLIZS N, ARRD IS8T F AT 4 X CHRITIENE 2R TEET,

FRAINT L DOT A BB T NI 7T Hh HHNE Windows DAZ—RA=2—D I+ _TDHS
177 03 [ Endeavour | SEL . Endeavour ZEE) L TL7ZEW, $#0#% . Endeavour DAL
AR BRFRENET (2 LNRIZZEDIRFETY),

2 Sutarno et al., Can. J. Chem. 45, 1391 (1967).
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[File ) A= 2 — 5 [New | 2R L4 (3535 5V — sz D)z id o Lo AU BT

ZFT), HHICZED Endeavour RE AV MRERENET (K 7).

.- Endeayour -~ [EDF1 - Structure Picture] =1
M) B B Viw Diffactin Stnctae Bl Pihee Took Window  Hep -8 x
DEeEdMBEES  B@a Hiw AR BEORRE
EilAioa aplc data
Crystal data
(Crestal system triclinge
[Soate group ~1ino, 1)
LUnit cell semensions i‘
A
]
el valume L
=]
o
Btom Wych. K ¥ F D‘
LA
nt {J
(2]
800
&00-]
4nn-|
200
=
=]
T T T T T T
95 100 105 10 1S 1200 135 130 135
Theta
<] 151 b ERIE R
For Help. press F1 Mo R=tacter  Opwms  Datoms  Obondz 1 palhedra

7: Z2® Endeavour RF¥= A b
R COMNDINTT 74V IR E TIXEHEIL 3 DOEFITXK S TOET, £ EOFm i & X
DRARINFET, —FH . R T — 13 T, FoARMOEEI I T FAMERDFRIILET,

[View] A==—H D [Data sheet] ZEIRL TLEEW LY T5Y — N3 —RZ( ol Va4 LT

BRICEIEDTRAET) . ZHUCE - TREEIBIED T — #0137 T AMEBIC T RSND IOV ET,

WIZT =2 D A1 Z4TVVET, Endeavour TiE“Structure Solution Wizard” EFRd 20 4 —RA
RSN TWDDTT —F AINIBEIATZE T, ERIT O T v ALY — NS —HDFE SR F

( ")&#ED, [Structure] A== — 1D IStart Solution... | ZRIN T A LI > TR/ TEET,

TP RO TN — VR RSN ET (7 8),

Ereparation of Structure Solution - Step 1 of 7

Define cell parameters and space-group. /Ei_"
alal il il c
alpha (g 50 beta: [30 gamma: 30
Space-group: \P1 [i}] Ghange.
Save & Quit Next > Cancel |

8: Structure Solution Wizard ~<—< 1/7
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AN/ % —> D317 (indexation) Dt 5. + 72 b B8 FiE i (unit cell constants)& 22
ff#E(space group) ZfETDOMERHVET, 74—/LR“a”, “b”, “c”ITIT T~ T“5.6095" %, 71
—/LR“alpha”, “beta”., “gamma”lZiL 90 Z AJJLET, S RIDEGE | 77 TR RMAI72 S DK
AN BT 2T Ko TUTZEMIBE DR E DT AR o Te LE L F T, T DOTDMEERMTIET 7 2 /1 b
DZEMFETHD PLICKIL THTDONDHIEITRVET (K 9),

Ereparation of Structure Solution — Step 1 of 7

&

Define cell parameters and space—group. /E,_‘i_
a[Al |66095 b |B.6095 ¢ |B609E
alpha (deg.): ‘DD bets: ‘DD gamma. ‘QD
Space-group: ‘P 10 Change.
Save & Quit Herdt > Gancel |

9: Structure Solution Wizard pl: BTN ATISNIIREE

Next|ZZV I L TIRDOTAP =R R=VITHELE T, 20 2 2=V HIIERICE TN TNV 10
ANEATHIN—=TTT (K 10), ZOBITiE ALEWIFTE T HDONFAA L DOAERSITWDERTE
LTWAD, ZOR_R—IFAF v 7 LET, Next) ZHE 7)o 7L TRLEEW (X 11 8%7) .

x

Ereparation of Structure Solution — Step 2 of 7

Define molecules.

-
an -
\!"k‘ ":“-L.‘k

X >

Ientifier: |

Malscule Gount

—

k3| From File.
ek |

Identifisr

Save & Quit

Gount | Gnt./cell

e |
[ b mbok |

Unit cell contents: = Density: 000 e/em3
Space filling: 0% Method:

effective radii -

Adyanced settings
Next > [

< Back Gancel

10: Structure Solution Wizard p2: & FODHE

Define atoms in unit cell.

e
Enyhax

Save & Quit

Unit cell contents:
Space filling: 0% Method:

Element: | x| Oxid ne: | Count:
Elem, Qx. Gount | Gnit./cell
Z-value ot applied to molecules): U JZ:I

== Density: 0.00 e/cm3

effective radi -

Advanced settings
< Back |

Cancel

X 11:
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NR— 3 TIEHNAE T ONE, 72 HAE A (sum formula, BUKE 7-O%E) LZOfE (BALFE T
HI-vDformula unitO¥) ZHELET, MKICOW IR FZ LR ELE T, 50845, k5
(LA OMELUIT“RuS,” THHD T, “Element” 7 4—/LRIZ“Ru”EA N LET, KIZTab¥—% 4
L TYOxid. no..” 74—/ RIZBDET, RuSJUIEARINTAZ L DDERSNDbDEIUEL . RuDFER{E,
Whe (CoGE DEBELET, Tabd—ZFEML TCount IZHEA T, {LEMIL 1#Ru, 2xS7¢
DT 1 EZANLET, “Add”ZHF LI ER SR 3 AMZB IS ET (1K 12),

tion of Structure Solution - Step 3 of 7

Define atoms in unit cell.

Element | Oxidno: |4 Count: 1 Add

Elem. O, Gount | Gnit./cell

Ru +400 1 1
Pl atam:
Z-value ot applied to molecules): U JZ:I
Unit cell contents: Rul -- Density: 16782 g/cm3
Space filling: 99% Method: effective radii -

Save & Quit < Back Next > Cancel |
X1 12: Formula unit F1(2 1 -0 Rud+ A4 N FAE

SEX ST 57 —4(S, -2, 2) 2 A LET, Htk I Z i (BALHE 15720 O formula unit D30
ZIRELET, Endeavour |[ZIXZOEZFHETL-OOFE A DA T a BHBSIVTWETR, 4
[l D L] CIEHUCIELUMEEL T 4 ZRELET, o TEDEE“Z-value” D7 1 — /LR THE
LET, UL EOBETY4 =R X—UONEIER 13 OIS/ -72139 7, IRIZINext) 2L~
—V 4R ET (X 14),

Ereparation of Structure Solution — Step 3 of 7

Define atoms in unit cell.

Element: [3 | Oxid no: ‘-2 Gount: [2 Add
Elem, Qx. Gount | Gnt./cell
Fu +400 1 4
S -200 2 il
Place atom:
Z-value (ot applied to molecules) T

Unit cell contents: Rud 58 —- Density: 6.22 e/cm2
Space filling: 120% Method: i

Save & Quit < Back Nest > Gancel |
¥ 13: Formula unit®iz 1 2ORu* & 2 SDOSY A4 NI ESNIIREE, B 7 HI2iL 4 S0
formula unit?MFELE
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NR=U 4 TEHEWTT —2% ATILET, NIRRT 20830 T DR E DY ARG/ 5[E 87 —
BDT AN AT IATe LN HET-0 “Open...” 27V LUET, T 5L % O Windows 77 A /L& A
TR RERSIWET R, 77 ANVOIEE LU UIXZORED [T 7 —ZHDOT 74V b T 5 “+.dif”
Nty hENTWET, Endeavour 707 T A5 4L 7R H D “Examples¥RuS2” 5 (L 7k LV
“rus2.dif " ZIERL TTZE W,

Preparation of Structure Solution — Step 4 of 7 X

Define the diffraction data.

~

" Do not use any diffraction data in structure solution
Gurrent settings:
2Theta ranee (dee.): 9500 . 13500
Electron radiation with 1.540698 Anestroems
Mo LP correction
~ Advanced settings.

_Sme b0t | e ] | el |
14: U4 —R_X—=T4: EHF—2DO%E

L ETE—IVARNT 7 A EENDON 1(2Theta:2 0 )7 —X#72Dh (DT —XR2Oh AR TS

EATaTRFRENET (X 15), SlElE, “2Thetal(deg.) vs. intensity” Z3&IR L OK L £,

%12 “Powder Pattern Settings”# A7 07 NEKRENDD TRERSA: . FrITHEHRO X AT L%

REEELET, 22T 16 ITRENDIOBRHEEI T2, OK 27V 7 LE T,

CGhoose File Format E‘

C:\Program FileshE ndeavour 1,44 \rus2. dif

Pleaze resolve ambiguity fram the follawing file formats:

Cancel

2Theta [deq ] vs. intensity
d-value [Angstioems] vs. intensity

15: dif 77 AVIERXDEIR . Intensity vs. 2theta 7> d-value >

Powder Pattern Settines [gl

Radiation type

oK
* ¥-Ray [laboratary) " Meutron
™ ¥-Ray [spnchraton) " Electron Cancel

Wwawelength: [1 540598 = Cukal Unit: -

1.6617 K.a2 ~
1.540F -Kal =
1.544426 = Cuka2 s
LP conection
¥ Loentz factor ¥ Polarisation factor
2Theta min [deg.) | 2Theta maw |

[V Scale calculated intensities to Int max=1000

Profile function: |Nopmf\|e j ﬂ=|

2Theta Step [*]. | PwrHM [7]: |

Baze width (in multiples of Fu/HM):

16: FEBRGMOBRE: FBREHOXBREPTE 26, 1 RI1L1.540598A(CuKal), 75 Hif
Rz L —L Ul E AR A E 236
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HOWN—Y 4 [ZEVET, “Load diffraction data from external file”® FOITIZITEIRS N7 7
ANBREDEYRSILTOET (K 17),

Preparation of Structure Solution - Step 4 of 7

Deline the dilfracton dala.

-
& Loadd dilfeaction data from pxbernal fike Charge.

G¥Frogram Files¥Endoavour 1 ¥ns2dil [ Gew |
7 Do got use sy dillraction dala n shruchore sohitin

Carrent settings: Powwdar patt Flings_
Sambnng, s
Ll
Lerratz= and Poloess et £ e J
|
& Check pesh comelations Adganced settings_ |
Save & Quit <Back [ Mewi> Cancel |
a3

17: B RZ =2 %ETe 7 7 AL DNBIRE TR EE
TP =R R—=UTIREH T — X T2 DO RERE T D720 Dk & 7oA 7 v a i
BINTOWETR, SIIRITT RN sicLE Y, A7y 5 12ETe7=d Next | # L £ 9,

NR=5 (K 1) FRT vV VT —DHEIIMNEIR A T1EITHTZD D= T, S RIOF D
A BEICEYRMER B SN TWADTUE ENFITR 2 TWBIENREFNE/RLTWET ), HIiZ
Next | ZHL2— 6 [TELET,

Delme setlmes for potential

Type ol trvo-body patential
¥ Gingle repuliion potential I Uso charges
 Lermiard-Jones potential
" Hofmann patential
Do ot ke poteritial ensriey in structue sokition
Botential parameters:
Simgle Reculiion Potential Parsmatérs ae présent for 8113
ahom type pars

T

Save & Quit < Back Hext > Caneel |

B 18: 74¥—Rp5: ATy RLX—DFAEICBWCTEDRT vV T 50

~N—T 6 (K 19) 135 BICEET A2 DA T ar L ET S, 22 TIETF 74V OB EAR
TAHZLZLET, B Next | #HL~_— 7 |[Z#ELET,

Ereparation of Structure Solution — Step 6 of 7

Define optimization settings.

Seed walue (or rangs) -

!
Gost function balancs: A

f
potential snerey 050 diffraction data

Qptimization speed

high success rate 10 hieh speed

Optimization method =1

Save & Quit < Back Next > Gancel |
19: U4¥—Kp6: HE(LICET 24 DA T var nHESNTOET,
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Endeavour [THIHEEINTATTH7210F Tlrded, ZOMRRALHITI T BT T L THY | MaEfEHr O@H
R THOTORFRTHIENTEERT, VAP == 7(X 20) ETIHZORUCHET DR EETTR
FTN, RIS ENIRICOT RN TR EET, T —XANEK T L EZBMT57-012 Start | &
IV LET,

Ereparation of Structure Solution — Step 7 of 7

Define environment settings. ﬁ'

Refresh rate Gyeles): [0 /

¥ Enable Auto Build Auto Build Settings.

[ Gt input filss only but do nit rue kemel

Save & Quit < Back Start Gancel |

B 20: U4¥P—Fp7: FAiXE: TR RERTTD0EID

Structure Solution Wizard 234z . fS012“Structure Solution Progress Viewer” &V W4 D/hE
R4V RUNRERINET, BEHEIEX 21 DIHIT/2>TWAIETTY,

DEEMRS Riw - wEE B EDDRES

53
ot wlume (HLLEY -
[t oo s and 15081 0ic diselacsment 1 amstars o A 1 E
008 »
7

7 1] @
Mhets %
BEHL OBwA @800 B @ - T

Foe maitin <F dabs ghaal comphiied FetpctosTIIN (37 paces (100 Msme 50 bande 0 pabibacka

21: RuSu x4 D IEMIT M EST-825

AR 3 /MEED N ET (AMD Athlon 900MHz, Windows 2000 O#4), 7 a2 A3 AN
B b L&D &I DR TR 2N BALKE 7 H 2B E R SRR Z D TOTKZZE W, Ru JiLFOALE
XS FICHARLERRESNET, ZAULE T OENEL XBEBELSE L b2 T |z e
IZEDHDTY, Progress Viewer WIZEWTRIE T (R-factor) DEANTZ A T2 Adi- TITE, &I
X 4.8% 0 ZHEBELIENR R TENDEENWET, Viewer NIZ“Optimization finished” &V )3
RPNBLNDE TR TEENY,
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O LTRSS TR ESNTWADTT N, ZEMFEICRE T DM RIEL TWAD, FEidh
REED TR ITSE R TIEHV EE A, EndeavourlZlISEND L35 — L MEHES L CTEY . =45
(triclinic) DR FEF HIC BT AR EHE AR L, ZUCh ESERGS A AW T M BEA T E T

F9, VN — DY ARE L $ Va7, IStructure | A==2—2 5 Find Symmetry...]

2B CTLTESV, ZOBMEIC R THT 2 F AT 07 PFRARSIVET 3 &2 TIIRF PRI H 12 B
LI O DR R E TETET,

ZITIET 74 THS(0.1, 0.5, 0.3, LOYEWHEZEE] 22 DIy L TEEY,

Find Symmetry — Parameters

Tolerance factor used in the search for 2-, 3-, 4=, and ]

6-fold axes matching the lattice: High
Tolerance [A] used for symmetry checks: 05

Tolerance for the search far translational symmetry: 03

Tolerance [A] for the mereing of symmetry-related il Lo
atams:

Detfaults

Next> |  Finish %|

o
@

noel |
22 ZEMRRREDT- D OFFFMEDORE

WIZIFinish 12 L9, BEARTS AN R FROT —2 —MIEBEL TIEEW, Z2MREN
PI"B“P a =37 IZZ4bL ., BT DVAR, T oL ELlpoT-Z N B EEnwEd, ZiUIRE+7n
ZEFED SRR AL E IR E SN 28I L DB DT,

3 R. Hundt, J.C. Schén, A. Hannemann, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 32, 413 (1999)
4 A. Hannemann, R. Hundt, J.C. Schén, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 31, 922 (1998)
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Z D BERECREERENTIZSE T LELTZ, V—b~ UL ME(Rietveld refinement) |22 72 X TOHE AL
IR ESNEL, FORERITHE~ O (B 21L CIF, CRYSTIN, CSD, PDB, SHELX) Tx=Z7 X
R—NTE, FoT7 —# 2 — b ORIFPHIMMNIT 2 E 9, £72 Endeavour D& &7 biEZ v
HZEIZEY RS UT-T 7 4y 7 A%AGHZENTEET (X 23 13 %A% W= Rrk) .

NEEMARS ' e v - RIW re @ EO0RED
[iliincs aphic dna

o

Crystal data .
Crystal system cubic <]
Space group Pa-3(no. 205 B

Unit coll denensions @= 58005 A

el lurne 11681 A -
Aroade coordinates o
B
Aboim o Whch. ¥ &
] 4 @ 1" " 0 L]
He DIEN D103 oW [

)
I
1
o

1 Sokutun Progress Virwes )

T

00-
[

20—
200

Mnta T
NUL e @s 0. B O T #+o+H<L R wad
Formatting of data thest complated Refactors5I%  Zparna 95 slona 370 bonds 63 polyhedra

23: RuS;OMEENRESIL, RUE O S RN ERSHIZH O,
Important Note: Endeavour OFHHEHERITAE T, LTI Y THY, H2WHHE TIELWHD
DISNTRADPBHNERAN, BIFE) — UL MEICE DB E1TO LT M I E T,
REEFAT O IE Y4 ME 2 B RIS RET 21 O 1E, Endeavour OFFHEFER THHMEEET LNHHAZ—h
L. V= ULMEIZEVERW R KFOEICIR T 528 T,
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Session2: Basics 2: Space Group, Potential Parameters, Auto—Visualisation (NasPS,)
vy a3y 2 ERFE2-EME. RToovILTA—42, BEREIL (NasPS,)

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,
o ZERFEICEA T A MmO T

® RTFUUXNVIRNX—DFHEITNER T A= DOFHE S
o FEEMNTEHE O R RAAR AL 35720 Autobuild #BEDFE T

Kty ial TIRZEMBENBER OS5 E DA A R S O FRAT IR OWTREFLL £97, F7- Bl
FERT 2V DT D/RTA—ZFFEI T ONTHIRRNF T, HB PR RO ER 2Bk 5
“Auto Builder” Off FIEIZ DWW THERIAL £97, ERFIEL TNasPS, 0% bt & s 2 AV 97,

tyvar 1 T892, Endeavour ([CROMEEMNTIIAN) T —F 2 WEH T DL ZAMBIEEDET,
¥ oRIElT T — 23— 7V ANDIE CHE T ALERHYET (profile step/scan T —ZIZ1F%H LT
WERA), ZIUTBEH DT X AN 7 AL T, ZRENOITICE — 7l (20EEFE 3 5RE) ZFLik L72b
DT, ZOT77AMIHOENUD A ESITEY, Endeavour @ example T AL 27N PR ESNLT
WET, ZOMITHEFEB (FRE ST I L TRBND) LEDHERIZ DWW TH AT A REETT, IHIT
ABNZ BN TEZE BREDREE FTRE S WO RE A B EIZLET,

F9 Endeavour ZEEILE T, KIZ[File | A== —F 35 New | 28R (HAVMTEE Y 55—
—RH( O VeV 7)) LET, £z View | A=a—H D[ Data sheet] NF = Z7ENTWAB (HBW
5% éﬁ‘é/—/w\~d‘5’/(m)ﬁ U I ENTND) ZEZFERL TIEEW, fEEE DT — 2N
EEAMIO pane IZRKRSNDITRDET, WITHE & MEAT QP2 EL B) ([ Structure | A==a—

[Start Solution...]. F721X © R ) §5L Structure Solution V4 —RNFEREINFET (X 24),

Ereparation of Structure Solution — Step 1 of 7

Define cell parameters and space—group. /E,_‘i

2l [l B f 2 f
alpha (dee ‘DD beta: ‘DD gamma. ‘QD

Space-group: ‘PT a» Change.

Save & Quit Next > Cancel
B 24: 74P —Fpl: AJIHi
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Tyvar 1 RER ETHTFERDOATIBRLETYT, 7—HTa=b=6.9524, ¢ =7.0757A, o = B
=y =90" T¥,Laltyrar 1 OBRGLERY ZZCEMBAEETLIZEICLET,
“Change... 2 27 V> 7 L ZER B RRNA Yy 7 2ZA N TSIV, £ EEHO7 4 — /L RIZ
Hermann—-Mauguin 5 “P-421c” 2 AL TLEZEW, A7a— X7 YA D 114 & HOIEAR
ZERRT DB TOHEVET A, OK 2270y 73 5 LHHEHIEE 25 DT85> THDHIET TT,

Ereparation of Structure Solution — Step 1 of 7

Define cell parameters and space—group. /E,_‘i_
alal |5982 b |6082 o 70757
alpha (deg.): ‘DD bets: ‘DD gamma. ‘QD
Space-group: ‘P -421 ¢ 014) i Chanee
Save & Quit Herdt > Gancel |

B4 25: U4 —Fpl: kFEREEMBESFRESNIRE

Next | #fLTATv Y 2 ITHEARFT, Buiary 1 OLXLFEEE. ST OERITITHLHRWVO THE
Next|ZHLAT 7 3 1L ET,

ZZ Tl (composition)ZE#F& L £, “Element” L T“Na”%, “Oxid. no.”&LCix“17%,
“Count”tLTIE“3”2 A AL, “Add” %27V 7L F9, FHEICL T, Ploxid. no. = 5, count = 1),
S(oxid. no. = -2, count = H& AHJLET, KIZ Z il CRALKET-872D D formula unit D) LLT
X2 ELET (K 26), &I Next) ZFLAT v 4 (TR ET,

Ereparation of Structure Solution — Step 3 of 7

Define atoms in unit cell.
Element: [J | Oxid no: ‘-2 Gount: (4 Add
Elem, Qx. Gount | Gnt./cell
N +1.00 3 [
F +600 1 2
S -200 4 il
Place atoms.
Z-value fnot applied to molecules) =]
Unit cell contents: Mafi P2 58 - Density: 222 e/cm3
Space filling: 67% Method: effective radii hd
Advanced sattings.
Save & Quit < Back Herdt > Gancel |

26: U4 —Fp3: FAAIEINasPS,. BALK T Dformula unit#ix 2

Tyiar 1 OLELFEEE, BT — 23 ERNICERH TETODELOLLET, VP —Fy Ry T
“Open" #2707 77 ANVERRY 7 A% &, Endeavor 7227 7 55 4L 7RI N D
“Examples¥Na3PS4” 7 (L7 k) LV “na3ps4.dif " ##INL £, File Format¥ A7 v2 L TiX

5 U. Henseler, Master’s thesis, University of Bonn, Bonn 1991.
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“2Theta(deg.) vs. Intensity” ZZIRLOKAZ 7V 7 L CTLEE, EREHIZOWTE By ar 1L
Fl—D, X 27 OIIBREELRHS>TWDI 2RO B, OKR 2L “Powder Pattern

Settings”# A7/ %L ET, 2T —Fpd ITREVET,

Powder Pattern Settings E‘

Radiation type

* ¥-Ray [laboratory] " Meutron
" ¥-Ray [spnchroton) " Electron Cancel
RAEVEE LA 540588 = Cukial Unit: [+ ~
16617490 = Hika2 S
1.544426 = Cu-Ka2 b
LP comection
¥ Lorentz factor ¥ Polarization factor
2Theta min [deg.): | 2Theta max: |

[¥ Scale calculated intensities ta Int. max=1000

Praofile functian: |Noprofile j ﬂ=|
2MhetaStep[T | FwHM [ |

Base width [in multiples of Fa/H |

B4 27: FEREMORE: EBREMOXREITFHEER, R 1.540598A(CuKal), m—L2>
A IE & A 1E 28

Next] 2L AT v 7 5ICHER RT L NANTA=ZDEREATVET, B \TA—FEIT 7 =
7T EDOWNEINRT —F_R—=2 FICFEL TODDTT R R B BHF Lo TNDIENZDIEERL
TOWET) T BAIEERETHIEICLET, KT v/ ELTTHMAR R T oL
(simple repulsion potential, {fl & DJEFZ AT DT B D e/ NEF W HEEfER /S5 A—Z L9 5 Bl
78 2 ARRIRT U V) BRI ET, ZIUEIZL DA ALEY . SR EHOS G B LI T
VU VEEZ2ET, “Type of two—body potential”&ELizAR v 7 A T“Simple repulsion
potential ”2NBIREIN TWDBZ LA WeR% . “Edit parameters...” 227y 7 LE9 (X 28 23 TR),

Simple Repulsion Fotential Parameters

om type pairs and parameters DMin )

Mo atom type pair selected...

Saye to file..

[V Save to Registry Display distances from:  |Statistics and rsterence structures

sl

X 28: Simple repulsion potential |2/ EESNDE/INR T HEREEOR EX ATl
AT NI LAY DOGEEIZE 255 2 RFR EERA BN AMER TRENTOET, f
ZI1E“Na+ 1 Na+ 17V EAEAZEIRL CTA TSN, X4 T7as HANZICSDT —#~—=257 2

6 G. Bergerhoff, R. Hundt, R. Sievers, I.D. Brown, J. Chem. Inf. Comput.
7K. Brandenburg, masters thesis, University of Bonn, Bonn 1989.
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HEDHEBEDHFHMADIK D EARNT T LD TR ARSIVET , FROMEF LIRS TOD 55/ )N R
ERLTOET (X 29), ROMPERSIVTN WIS (B ZEE Y T~ T k35 e/ R
2Endeavoury —H# X —RATHERZIV TN e — ) 12IE, BEAN T A ECHi b 7e #5247
NIV I UET, v ATERIET DL EVBA A B IS 2L TEET,

Simple Repulsion Fotential Parameters

Farameters | Reference structures |

#tom type pairs and parameters: Matl .. Mat1 DMin (4 |2700

A-Typ.. | A-Typ.. | DMin -
; : = Distances;

da+
N;
N
[
3
5

i
g 4

Load parameters. i TR T 3 TTE

Saye to file..
[ Save to Registry Display distances from  [Statistics and reference stuctures v |

sl

4 29: BIRSNIZRF-ZAT T FTO RN F-FEREEO R EE, KO ICSD O ikt atiE

Na-Na X704, f/NE T 2.7A ICRESNTWET, ZAUTISCER IR S TD
Na-Na BBt AN T L TFDOLESRIHIETHHD T,

Na-Na (6§ AEAER TE-HR DT ThHDHNa+ 1 P+ 571280, ZOHRBEOAED 2.9A TH
A EERER L TLIZE W, EANT T AD EEIZHA“DMIn” 74—V RIZfEZ A 1§22 TEET,

MORTIZELTHRBICL CEIEfEZ Yy T 5288 T&Ed, DMin(Na+ 1 S-2) = 2.844,
DMin(P+5P+5) = 2.9 A, DMin(P+5 S-2) = 2.0 A, DMin(S-2 S-2) = 2.75 A L 2 5 X 91T
ELTLIEEW,

IERORE G IE 7 7 A VDO IR EEHET — 2% AN T AHICE O HIEL ATRET Y, ZAULBEIC
OB UGN 21T > CWD AR EICKREF T, “Simple Repulsion Potential
Parameters”# 47 12 ®“Reference structures” ¥ 7 =M\ TINOLDT7 7 ANV EX T HIENT
EFET, Zhbd reference structures FUTFE Y T DR H AT XTI DOWERET — 23 & £ T
A id, BEEER G EARN Z AR WL L TRRSNET, 2086, EOfatT — 2B ERITEE
L CTHWSNANNIEARN T AT ESO “Display distances from:” 7 4—/VRIZ k> THIE C&E £,

iR DITSERENTA2T-5T0K 2L T Potential Parameters #4722 %L . Structure
Solution V4 —RDR7 7 51ZREVET, D% Next | ZH L TAT 7 6 IR F T,

toiar 1 OLELFERE KBE(LD/RTA—HERTEILT 74V MEZERTAHDT, B Next | 2L
TERHEAT Y 7 ICHEA TS, Eyiary 1 T THELZELICHEBLELE2, 22T
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“Auto Builder” EFRIZNAEREZ IV, BHELE T (FIRETHAUR) . P O FOIZEHAZRHE< IOl
THELE,

Z A7 a2z i ¢“Enable Auto Build”IcF =y 7~—2% AL (X 30) . “Auto Build Settings...” %27V
73 5ER 31 DL57 Auto Build ¥ A7 0/ NERENET,

Ereparation of Structure Solution — Step 7 of 7

Define environment settings. ﬁ'

Refresh rate Gycles): [0 /

¥ Enable Auto Build Auto Build Settings. [

[~ Create input files only but do not run kernel

[ ssion

Save & Quit < Back Start Gancel |
30: T4V —Kp7: HEEMATOE PR RAEFIRT D012 Enable Aoto Build” &5 =7

Auto Build Settings X
Primary atom creation
" &dd all atoms of parameter list

Cancel
* Filcellrange  Min: |-1.01 rMin: |-1.01 ZMir;: |-1.01
Hhax: |1.01 Max|1.01 ZMax|1.01

v Create cell edges

Connectivity.

[ Fill coordination spheres around: P
=3

[ Create moleculefs) / Complete fragments

v Automatic centering [T Automatic adjustment

31: Auto Builder #4717 FKopkkUCBIT 25 4 O EH FIHE

ZoXATRY BIZF L OF T ar BHBEINTWET, Z2TIET 740V ROREE WV, & 7517
122 BT T REBVEITHZEIZUET (“Primary atom creation” N TFill cell range”
DNERSAL, Xmin, Xmax, .. \Ji# E/EREY NI TODZEZfHERL TTZEW),, 7 74V EE
Mg— R BDIF P IR FE I H R EREE -0 &) 5. C97, “Fill coordination spheres around:”
LUVWIEE “Create polyhedra” EVVI)IBEIZTF 2w /~—0% ANTLEZE W, T 74V TIIRT Uy
NERTZHEDOHLRELTT X TOBRAZ Y DEIRENTLEI =, HRDJRFZ AT DYARH
Db “Nat 1713 H8IRES L, “P+ 57 DA EFKTIITLET,
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“Connectivity...”Z&IRTHZEIZLST P+ 5 JiF-OEBICH DR DL iR T 53 5O
FZ2F v/ TA2ELTEET, LOALZNEIAREDORTEALDO I a0 TR ARD L EAD A K LA
THHED ., ZZTIHBIR L7202 EIZLET, K 32 I8 RIOFRENEE RLET,

Auto Build Settines X

Primary stam creation oK
" &dd all atoms of parameter list
Cancel
* Filcellrange  Min: |-1.01 rMin: |-1.01 ZMir;: |-1.01
Hhax: |1.01 Max|1.01 ZMax|1.01

v Create cell edges

™ Connect atoms

Iv Fill coardination spheres araund: Na+l
¥ Create polyhedra )

[ Create moleculefs) / Complete fragments

v Automatic centering [T Automatic adjustment

32: Auto Build A7 wr: &K H5FM 2 BAE 072G RAL, P -0 B B £ iR % 4 b

RIENFATEBIOK | ML TH AT 7 2SS, ATNTT TR T LD Tl Start |1 227V 7 L&
RaBmLEd,

FHRIE 20 FEE TROVET (X 33) 23, RIAF13H 20%L 30 BAFEITE 2 EW A, LUK SIS
IZPS4Y 7 —7 ENa" - LB 2SI B E 3, F7 R BREED (£ T3 ((Build ) A=2—

DI Connectivity...| (BHAVMTEZ YL Y — /L S—REZ( l:?D)) PBINTHZETT 2/ TEET), o

TRLIAREITY — ML RORS AL T e A~D RUVIE T — 2 L7R0 E

L 53— Structure Pictur HEE
= >
 OEHMRE  BEo - RikR -0 EE (EEOREEN
Bibliographic data
b
Crystal data
Crystal systern tetragonal EE
Shace aroup P-421 ¢ (no.114) 5]
Unit cell dimensions 3=6.9520A @
c=7.0757T A
Cell valume Tk A
Atomic i and isotropic di i AL slimill
L)
Atom Ox. Wyck. X v z
[ 25 b 0.00000 0.00000  0.50000 E
51 -2 fe 047779 016515 032548
nat +1 4d 0.50000  0.00000  0.0B573
naz +1 2z 0.00000 0.00000  0.00000 E]
AL
L‘J
=2}
L o
= Structure Solution Progress Viemer X
200 Process/Document: | EDF3 (glabal opt.) -
G00—
400— —‘
] | h |
" o L i Y . =
! .| I
T t T
[ [ I T I I
20 kLl 40 50 60 70 _ Hlose
2Theta
| BU L eSrR @80 Ho O = T h|¢#cdE<a R wh&
| Formaitine of data sheet completed R-factor=271% 4 parms 233 atoms 120 bonds |20 polyhedra

33: Na3PS4 (x4 DG MAT DR R
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Session3: Balancing of low quality diffraction data by potential energy (LisCuQOs)
Ly a3y 3 BREBFT—2DRT U VILIRILF—ITLD/35 0 XFAE (Li,CuO,)

Ky ar TIIROIIRFEHIZOWTFEVET,
o HMETRREIITT — &% F\ A AT
FEESHR S T DEfT 32— RT3 VRN X — 1L LB L TN TL A I+ 5 51k
Lennard-Jones RT > ¥ VKT 53T A—2EDRD J7
B b ST A—FZ O D L0 S
ZEMREAIRIE T D720 OFFR /T A—Z DT 1k

Aty a TR E IR EICEREL VDD TIEHVETA, LLT 74V D (BiZEHL
IRWNE D) Bl S FEART o2 )V CIIAEE R M T R EE As BEARBZRBREL TIIIRD 2 Ohd0FE
ER

® HUKDJH 7HEiEE L T M FEE (space—filling) 2372 DKW

® [E[{/ XX —2 DIRE N+ T

ZNHOBHBIZIY, T RIEEEED D 7205 > TODIZH )b 5T Z< DR F-BLAIT R KT OfED -
SINSTED LIRS TLEIEVORBENELE T, 1o TT 74D (FfEEL TWRW) Bl R AR T
YUXNTIRIORE FICEHEE A,

OBy ar CIRAEORBEEZ TR T 57200 2 SO REMEZRLES, B ERT v L&
R AE 5715, O Lennard-Jones AT 2 v /L R ORI 7 4 hEE D I7ETT,
ZDRIZHOWTEIRT 3w L= — O F RIS B #E LIRS 4 — R _X— 5 OFTTRELL

AL ET,

E: U4 P —RDOR—2 51265 Hofmann AT 3% /VIZEARBNCH S F oAt R ULI-b DD T, EL S
Wt DR TV RTA=ZHIFEAE R TOER A,

FPREE T AZ — RS EEL 19, Endeavour ZE#E), 322415 — L 8—RE | [ YEIUw L
CH DR ER o A MBI R S, ZOM, F—r o — MRS nA I LT s (M

52 WITHEEIRATD 4 P — R 2 Blha L E9( 7 Rx),
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1 E#EL Tk a = 3.654A, b = 2.8594, ¢ = 9.374A, a =B =y = 90" EASHLTEEN, [H]
P 7 — 2B ZE B TRE TERWVEDFIE CAEMBEOR EIL P1 OFELLET (XM 34),

Preparatinn o Structire Solution = Step™1 oy E
Define cell parameters and space-group. E
aldr |3 3 b |2 ) o |9 374
alpha [deg.): |SD beta |SU gamma: |SU

Space-group: |F'1 1 Change...

Save & Quit Mext > Cancel |
4 34: LisCuOxl B3 28 FiESORBE | ZE TR AN

I 4 — R == BICEBET (LA TS FIAFEL AR bR — Y 2 [EAF ),

FARREL T LYY, 1 Cu'? 2 0% AT, ZIZ oW TR B O 2l 3.6g/cm3c:/—\ﬁa“z>ot5
ICHIELET (Z = 2 BZOPEELWVERETT), ¥AT7a7 MR 35 OB /2-7=2 L5 MR D
T AP =R R—T 4 THEATTES N,

X

Preparatinn of Structire Solition - Step 3ot

Define atoms in unit cell.

Element: [0 +| Oxid no: |2 Count |2 Add
Elem. | O Count | Cnt./cell

Li +1.000 2 4

Cu 200 1 2

o 200 2 4
Place atoms..

Zwalue [hot applied to molecules]: 2 42
Unit cell contents: Lid Cu2 04 - Density; 3.71 g/cm3

Space filing: 35%. Method: | effective radi -
Advanced sellings...

Save & Quit < Back | Mext > Cancel ‘
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A FE 1% LisCuOy @ [8] 1 7 — & li2cuo02.dif % Endeavour 7 227 7 A5 4L 7 U N O
“Examples¥Li2Cu02” 7 (L7 N Im—RLET, 7 —XITNETEREE, 20858 E D DR DR T
T, WE L16ADPHEFERA VSN TS 2D F9, £ZT“Powder Pattern Settings”# A
TaZZB T 36 IRLIELI R EEITWVET,

Puwder Pattern Settings 1

Fiadiation type

ak.

" ¥-Ray [laboratary) * Meutron _
" ¥-Ray [synchroton] " Electron Cancel

Wwavelength: |1_?5 Urit: |A j

2289760 = Cr-Kal ~

2293663 = Cr-Ka2
1336090 = Fe-Kal [v]
LP comection
I¥ Lorentz factar I Polarization factor

2Theta min [deg.]: 2Theta max:

I¥ Scale calculated intensities to Int.max=1000

Profile function: |N0 profile j W= |
2Theta Step [*]: Ew/HM [T
Base width (in multiples of PwHM]:

36: LinCuO.lzxfdbPowder Pattern SettingsZ A7 122" 1E 1.76 A Jrik A

WIZTOK &L, SHIZNext) #2727 L CAT Y 5 IZ#EAET, T TIZIRA~2I 2, ATy
JVELUTIIMTER OB IR T ¥ /Lh Lennard-Jones IR T 2 > /L DWW a5 L
W EST, WFOT7 7 a—F [T oWV TZITiALET,

BN R T o VAT A58 I1E7 4 —R_—2 5 T“Simple repulsion potential” %1%
R I/ NEFRBIEEEN R 1 IORSNDII R EEE 72> TOBNE I ERERLET,

# 1: LisCuOnll& ENDT RXTOJRA-H AT T D fe/ NR - [ B
JRAHAT DT /N EEEE [A]

Li+1 — Li+ 1 2.00
Li+1 — Cut+2 2.00
Li+1 — 0-2 1.92
Cut2 — Cut2 3.00
Cut2 — 0-2 1.94
0-2 — 0-2 2.40
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INHDNRTA—FDFEEFIEIIODWTiEtyvary 2 23R EN, $X—Y 5 TiE“Use
charges” IZX T 5F =7 ENTICANDINTL TLTEEWN, ZNNFEATLHIRO— (Fb
DERE)ICHERET, SEOTIAIL 41 X—VIRLTHVE T, TI~EZERIET, kD
Lennard-Jones A7 /LD HIEIZOW TS Z D0 A TWZIZ<OBF AN B 2 £7, FioR
TV NI RNF —DFIE G (RTA—EZT 4y M G ) ITOWTHEL BT THIENTEET,

Lennard-Jones K7 vz T 2854120, OB EICHL TRIA—FET 1o SHEDHE
WOFIEASLEIZARVET, MEMOBMSI IR T v VEER T 56T RDED 4 Lo
TI 3, Lennard-Jones A7 I ¥ /L DF NI IEMIRAEREGONDIEDRHVET, > TEDOH
Ea D TR ST A BRI HET,

74P —R~L—2 5 T“Lennard-Jones potential " Z IR U £, ZDOEE. @EIZHED DB ATV,
WO\ TA—=BEN T 07T LD DB HICHEGRISINTWDG AT 5N E LRVET R, 25 TRV
BIEIRERVET, WTHITEL, ZZTIERTA=Z T 4y bATH720 “Edit parameters...” ZERL
9, ZHUZE->T Lennard-Jones Potential Parameters #4712 (¥ 37) NEARSNET,

[ ennard-Jones Potential Parameters F.9

Parameters | Refersnce structures |

Atom type pairs and parameters

Type #1 | Type #2] & © Fit

Li+1 Li+1 0.00000 0.00000 no A [
na

Li+1 Cus2 0.00000 0.00000

Li+1 02 0.00000 0.00000 no

Cus+2 Cu+2 0.00000 0.00000 no
na

U 00000 0.00000
02 02 100000.00000  0.00000

Load parameters...
A C
'

Sagetofie.. V=S

¥ {5ave to Fegistn

Abbrechen
37: Lennard-Jones /X7 A—47 4 NAX AT 0T

Lennard-Jones RT3y /L (ZAUIRTER 26 T567 —ar RT o sp L LT SN ET) 1X
WRERIRAHAAT XTI 2 DDO/RNFGA—=Z (A & C) e MhBLLET, FNENDFRFOEEIIIRDEL
KB HEHTEBTL LD,

A C
6

V()=—g - (1)

INFGA—=E A DIEPKREFIUTRENIERT /b V OMEIIRELLRDET (2 SO [ HEEE r
ZEELIZEGS) . 160 TRTA—F A [T FRIEBE r 23D LICEZITRT v /b V OIERE DR
FERIEIMTE0EIRELET, SV IUL AT 2RO RFRNETA—2THLOEEZLET,
—J7. C % 2 JRFRD51 12T A—=2t L £3 FHENF-(induced dipole) 254y Bk A AE

(dispersion interaction)),
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L& O HRE R 2 IR AAERH O 2 IZHLINED T A—=2 A C DIEE RO DLBERHH00T
TITN, FOEOITITENSEfED Lennard—-Jones RT3y L INBEEDL S DBk %25 K E
TAHINTT AV RERDLEVSGT T —F 2R ET,

BRI ANTA—BMEEAFID LM STeD | ZDRFGA=F DT 4y RN DITREHELNNMERE LR E
o WIERRT ¥ ML B OB 2 T RE 7R IR - EIZHBL T 50 D TRITUTRD EE A,
OB IR A IESC polymorph LW T2 FRZRE DI TR IREIART M08 TR
#(phonon dlspersmn)@clijfotihﬁ’ﬂfi%@% SENFET,

L LB R SIS LK TR OARBIEREIT T o LS LD 3, (LB ORE SAiE 3D £<FF
BCEDIDNTRT vy W NTA=E 5T 4y L TRLOIET TRV TY, 72IZLAREIOHI D IS
LBV DREERIRINDLE  FHLDORE T L TRTA=ZT 4y MATV Z DT A= fE% VT
RENDICE YN DEERTZATOENND T T e —F 2 MHZ L0 F3 Gl RFUTHY E30%)

ZZTCIELisCuOe dFEIE A IS TR NEDFTHRIZIE B, BEEIDOMgCusOsD it fAfE . KUtk
BWLi0, MgOIZK L/ ST A—=Z DT 4 e fTHZ L E T,

LUIRMBRTA—=H A, C DT 4 MIBL TUIKER, IRD X7 BLEN VBT,

® AT EILTINSNIRL 1 HA T TR L, T A—=H AL C R EFIRFZT 4 hEEHTE
B EIEE A e AITFRNC, CIEBINCERLI ST A=ZTHLI LD, ZIHD /3T A
— XX OREE FH AR FIANAER 352818725035 T 9, BF D/3T A—F % AR N
SO OH BRI RICEETERNEN ST EN VS ET

® [GiAA R LD ASERIZONTIE—INIZ A, CIX 0By NENDT=D, FRHDIFTT—r )
IZEDFRSIDBRENZ LR ET

® [ fn 1 (B2 ITO=2)F L) DA T2/ 3T A=27 4y MIDTRVEEL NS DAY
FT, MEICIFEAE LRV THEARELSEB THEWV ST FEBBELZLENHLNHTT,
LT3 o TEED B2 D50 (B 21X 0(-2) DA TohiLiZAl,03, MgO, SiO,, Li0, %) 123l
TRFFZZ 4 NEATV, D% EB7D/RTA—=ZT7 4y hO R TIEZNLDOEE [EEL TR D
MDA TY

T RTUIFE A OFNIROEL THLHEEI72DDTLLIN, B 1O Lennard-Jones Potential
Parameters #4707 % G CLZE&W, AL FOREE: 2 (K AERICBEL —ErF RSN T
WET, FATIZBWT A, C O/TA=HEL Fit flag” BWRSIVTNET I, ZOTF7ITROT 4k
FREIZBWTA, CELLOT MM TONLRENERLTNET, HL YD RTA—FEDT — )L
RIZEY ST DHE AL, ZDONTA—HENELERESN VRN ZE, 3725 Endeavour @
DB LT E/fED Yy hEN TORNWZEARLTWET,
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ERRITHE S T A [ (Li-Li, Li-Cu, Cu-Cu) O ASEHIZEL TIX A, C OfE% 0.0 Iy LE
T NAEET =y /L, BEITEUT 0.0 ZRREL TZS W,

—J5 . O(-2)JFEF R DM AASERIZOWTIZ A = 100000.0, C = 0.0 LWV ENREATHAIZTT
T, OIS ES FMEREE IOV TEOR YN T 2o /SN TNDD T, BHIEE DML
IXH0EE A,

FAHIILI+1 - 0-2 £Cut 2 - 0-2 OMATTYT, WTFNOBEL7—ar A5 LT T
1=, COfEIE 0.0 12ty rLET, HE->TALI+ 1 - 0-2)DEEA(Cu+ 2 - 0-2)DIEAREH DS
Ll EEZ ATy T IERWI L2V ET, 22 TIHALI-0) /87 A= 1FLi,0l
A(Cu-ONIMECusOslZ7 4 hEFHZLICLE T, LB FHEDORE . AMgt 2 — 0-2)D /3T A—4
b LEEERVET, 2D MgODfEEEZ AV TAMg+ 2 - 0-2)D7 4w MATWET,

FEEROT 4 MeBIET DRI 2 DO BEBERIEEFHICOW TN TR EET,

® Pl UANDZERMBET L ATA=Z DT 4y MIATRAER e 3T A= T 4y MZBW TR FIC
BIKED I (BT oo X MR TG A= IS TRINENDH D) DAPEETHY | 22 MFERHFREL
L5MHK (P TIREVIDELZIE T2 R EZFFO) ITRVEETIZRWINLTT, E-T
Lennard-Jones /X7 A—=47 1y MZAWSN LB A O E (reference structures)iZ 3T
P1 HIZE SN2 TUTRD EH A, TWIIH Endeavour (X201 HBIIZIT > TNDTZ0%A
WD ETHD ER A,

® Li,O°MgObW o= mIzm Wt FE 2R oreference structurelZx LTI/ NTA—=FT 4k
DT A FEE e Bl AIENaCIE RO EZ FFOMgOIZ DWW TE R THELLI, WT IO FH
1E 8 HARDIEAR TEOS DEATEFFD 6 DDOJFAFIZI>THENRTWEY, EDLHRTA-FE
ZEIEON, BRI - L O BAERIT A ORI L > THRITHBEIIL TLEWE T, HrEn
IZEHE, PRINLE T DR T DIEIE R TRIZEEDRT v V2 X =08 1 KiFEX
(first derivation) 23/ 37 A—HfEIZL5T 0 Lleo TLEIZEEZBEMRLET, SV X DD E
DIRTA=HEETFFDHENIZETT, Reference structurelZxt U MO AL 5.2 FH A, 2
DINZLTHEOLNI T A—HEITBLER R EREFF O EE A, AFRMEOZ LWREIZEHSh
7ot TR TG IC B D W REMED KT,
ORI BT E T, reference structureZ#i7z72R ¥ 2 A h& L CEndeavouriZm
—RL, [Structure ] A==—H® [ Transform to P12~ REEITTHILIZEST, @RFRD
WEEZPL 1T E T, IR DR (TStructure | A== —H D Atomic parameters)
HVVFCiof%ﬁéﬂb?%?ﬂﬁﬂiofTﬁ?Xﬂ)lﬁbbﬁ%%&éﬁ%%zi#g%z
IXEEAEAE A (0.5, 0.5, 0.5) TH-72541212(0.49, 0.46, 0.53)FEITEFLET, BAKFH O
FTRTOJREA| ﬂb_@%éf/ﬁ%ﬁot?& “FEobihiz"reference structure 7727 7 AV
AT RIFLET,
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— e L IO LS 72— O FNEN MBIV ET N, KF 2 —R T /UZHONTIEUINT D
VEIIHDER A, BHDONNIoT-reference structureNHHUH HESN TWELTY,

HERH T BTV TIZOLBHWNIL T, ERICUB AT TAHELLY, £ ALI-O)0bIaHET,
INTA=BT =T ) LD T HITEERIR WIZT — 7 VARIOFit” ARy 7 AT Fit AFix C)"%
BIRLET, FIA”DMEIZ DWW TEBEIZED By hEITOD S HILER A, Z2TIEMIE 0.0
ZeyhLET, “CUIZOWNTH ISR 7B S 0.0 2By U TLEESD, ZILTH AT a2 13K 38
WRLTEID N2> TWNDIET T,

{ ennard-Jones Potential Parameters =

Parameters | Refersnce structures |

Atom type pairs and parameters

Type #1 | Type #2] & ©

Li+1 Li+1 0.00000 0.00000
Li+1 Cus2 0.00000 0.00000
Li+1 02 0.00000 0.00000
Cus+2 Cu+2 0.00000 0.00000
Cus2 a2

U - 00000 0.00000
02 02 100000.00000  0.00000

Load parameters...
A
'

g
R Vir)=— =

¥ Save to Registy

Abbrechen
38: LI "IA—=47 4y MF ATl Li-0 RO FI)_RTA—=H A D7 44T

FEERZT 4 M BT 21213 L0 D (FEAO Mo T) fE g 2@ 72 7 7 ANV BT H 2 D03
23V ET, Endeavour® “Examples¥Li2Cu02” 7 ¢ NI NIZ&H 5 “li20_pl_distorted.cif” 23F LI
U LET, AT al D Reference structure | Z 7 #1341, “Add... 27w/ LT 7 7 AL DER %
1T TRIZSW (T 7 AV OFEFHEL UL CIF (.CIF)”, F7E All files (x.#%)" &38RI 2UERHY F
T) o XAT I IER 39 DIEVIZIR 572 TLEID,

{ ennard-Jones Potential Parameters =

Parameters  Refersnce structurss |

Reference stucture data files,

Path Farmula sum Pairs i Add
C:5ProgrammetEndeavaur 1.45ExamplesiLiz.. O Li2 3

oK Abbrechen
39: Reference structure Z&ie7 7 A /VOFEE
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HZATas OIParameters | Z 7 IZREY ., “Fit parameters” #7735 012> TRTA—=FT ¢k
FRITLET, FHEEITT ., XN (FDEEDIRT A= E > THE LR AL ELVVE
EED—BDEESWERT) DR DI AT ol HFEicE S Ez7 (K 40),

[ ennard-Jones Potential Parameters F.9

Parameters | Refersnce structures |

Atom type pairs and parameters Farameters for Li+1 . 0-2

Type #1 | Type #2] & © Fit

Li+1 Li+1 0.00000 0.00000 no A [

Li+1 Cus2 0.00000 0.00000 no .

Li+1 02 211.73104 0.00000 & i

Cus+2 Cus+2 0.00000 0.00000 no 2
U 00000 0.00000 no sl

02 o2 100000.00000  0.00000 o)

Stop Parameter Fit

et

¥ Save to Registy

40: Li-OZk$5 LI R /13T A= D7 4o NBSBRAGS L= R BE
RIRLICITBM A EL £ 08, ZOFER, Li-0 BOMAEERICET 237 A—4% A OffiiE 217.00128
AL TOBILT T,

BB LI-0D /T A= 21T 52RO “Fit” Ry 7 At D “None " &3 IR E T, ZAUTKOFHH
WBWTIDONRIA=FZIZXHTHT7 4y MIRLERNZEEZ R THDTY, KIZTReference
structures | ¥ 7 Z IR | LiL,OEDOI T2 EINL “Remove” RZ L 27w 7+ AZLIC > THRE
ZHIBRLET,

AT NRTA=FZA(Cut 2 - O-2IZXIL THRICEEEFATLET, Lol reference structure
MgCusO3DH 65, T A=K DR S Mg+ 2 - O-2)RFENTWET, €->TACu+2 -
O-2)I24 1> TAMg+ 2 - O-2)DEZRETHMENHVET, [Reference structures] ¥~ |k
THEIIEAHDHOMgOMEET 7 AV “mgo_pl_distorted.cif "2 &IR L T7ZEW, Li,ODOHE LFH
—DF AL 7R FITEAISNTOET, BEParameters | Z 7T RD “Mg+ 2 - O-2"DITEI8IR
IRTGA=HADEZ 0.0 Iy LET, EHI2“Fit A (Fix C)”#1EIRL “Fit parameters”RZ %71
7L TLIZEN, AMg+ 2 - O-2)DfElE 1756.91020 IZy s biEd T9,

ZDRGA—FEINE SN T2 B TR LA TV E T, “Fit" Ry 7 AT None ” 232K | kI
[Reference structure |¥7 FTOT77ANIEEE“Remove” R ANZE->THRELET,

ZITMgCuyOslkt 45,35 A= A(Cu+ 2 - O-2)D7 4372 F7, IReference structures
27— ET“mgeu2o3.cif’ 7 AV EE—R  RIZTParameters | # 7 ~X—U IR > TCut 2 -
O-24THIR, ACu+ 2 - 0-2)Dfii% 0.0 1= vkL, “Fit A (Fix C)ZIRLET. S5I“Fit
parameters™R#L & 7Yy 7 LTT 4 M FATL RSV, FHOFRE, ACu+2 - 0-2)0fill
949350046 12 ZL L-C AL T3
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ZDBBETLI,CuO, DGR IZ L B2 T X T ORI A= FE T By hENT-Z L2220 EF, Fillcd-
THRIERE LI-1% . ¥ A7 alETD“Save to Registry” DN F =y 7SN TWAZEZFEZRL TZEWN
CHi7=l2 7 v b & T /3T A=Az Endeavour N O DBIZR T T 5720) o I fRICOKZEFRLTY 4
P—R_X—T 5 IZRY, TOH—Y 6 TR ET,

I TEHART 2—RI TV THIO T b/ ST A= DV O E A E L ET, BHHICm <7 I E T
T —ZOREDHEITRE TIEHEE A, T THBINRSALOEIT T —2 LR T vy T —2 (fif
BRI T VL, £121F Lennard-Jones 7 /L) DT AEFFEL | RO AR
BB KI LT 7 — 2 KO REREBEFFOIIIIRET L7 7o —F 2BV ET, 22T Cost
function balance” D AZ7 A% % 0.05 OLE E THEIZBEIL TN,

FEPT T =2 DI A VT 4 ORERH DD b D7 av A XL DLW DR B AREMERHD E
T, ZT TR LD T 22 T T DR E A I £9, “Optimization speed” DATAX % 9 DAir
BTy RL TS, T PR _R—V ORI 41 OIS TOBIE T,

Pmparation of Stricture’solution = 5tep 6o 7 E

Define optimization settings.
Seed value [or range): B
LCost function balance: —j

potential energy 005 diffraction data

T T T T T T T

Optimization speed: J—

high success rate 9 high speed
Optimization method: J
Save & Huit < Back Mext > Cancel ‘

41: AAMEROFRERT LU VT RNF =SB DG, Flo (b oS % /D15
&)Z)ﬂ:/ a&ﬁo

WIZA_R— TIZHEA T, Auto Build DBEREZ A RIEL, ZDO/RTA—F%EK] 42 DI ELET,

Autu Binld Settings r.n

Prirnary atomn creation
" Add all atoms of parameter list

Cancel
@ Fillcelrange  ¥Mirc 101 i |-1.00 ZMinc |-1.01

HMaw 1.01 haw|1.01 ZMaw|1.01

¥ Create cell edoes

I Connect atoms Connectivity...

P

Iv Automatic centering Iv Automatic adjustment

I Create molecule(s) / Complete fragments

42: Auto Builder: JFHAKDOHLERR
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NV TR, [Start) RN %27V 7 U CRERA A — S ET, K9 4 /01EED D> T 43 ITRS
NDIDRAERNFRENET,

[9] P 0 e Do Snactus Dkl Petas sk Widow  bal -8 x

DEEMOS BB o - RKiW » 2@ s@BEODoDaan

QT c[¢od o= +EBES

um

0 3 a0 El il o 0 L 100 1

LBEL oHoE @0 B0 - T El4+c+E< R whs

Ferrnattig of dts chast eovrglatad. Hfactormi0ih Apwew o Obonds  Dpahada

43: Li,CuO, (ZEfIHEP 1) OREYEfRHTHRE S

BRBIZRD7e TUT D2V DI =R O F-BLF LWV DIELWEMBEZ R ET52ETT,
[Structure ] A== —H D TFind Symmetry...] 23~ REBR (F1EE% L TDHY — L N—RF

(8 )%2992) LTS, Find Symmetry ¥ 47 07 BFmsnE T HEET LR OIEE LD

A PNEESND “BEMMENSDTNICTRTOBREICR X720, IHEF s
(“symmetry checks”) &5t FM: RS R 04 (“merging of symmetry-related atoms”) H®
TR ST A—EOEEIE0TZEILET, K 44 1T TRTA—4i%(0.2, 0.9, 0.2, 1.5)DIHIC
FHELTTESNY,

Find Symmetry — Parameters @

Tolerance factor used in the search for 2- 3- 4- and 0z )
G-fold axes matching the lattice: § High
Tolerance [A] used for symmetry checks: 09

Tolerance for the zearch for translational symmetry: 0.2

Talerance [A] for the merging of symmetry-related 15| Lawe
atoms: =

Defaults

Mest > | Finish | Cancel |

44 SFRMERR /ST A—%: “symmetry checks”&“merging of symmetry-related atoms”
\ZXT T DR/ NTA— S KREDIZRE
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WIZINext | 2L THAT s O 2 RX—Y BIC#EARE T, Ml I NSk 2 3R (symmetry
elements) BEREILTWET, o —EE Next | 2L TZSW, SRR NOIRE SN D ZEHIFED
Immm THHIEDRIITVET, [Finish) Z#HL TTZSW, ZHUZE > TH A 77 IR, R
T OMENFEINET, BEAHOT —2> —MNIORSI TSI ZEMEE Immm 2356 IS4 T
WET, FERRHAT (assymetric unitZZESHTWHDIE 3 DR DA T (X 45),

®) Fie Ede Vew Dffrocton Strustee Buld Pete Toos Window el - &%

DSEAMRS Bo-KiR ra2FJsEECDTEN

o ] 2
‘:] Lol oo B
45: Endeavour CR& B LisCuO Dk fhifE
REERATIIZ N T TLELZ, IELWZEREE Immm OHA121E R K1 OfEA 35~38% (X 45 @

AT —HATGA L BW) THHDIZH L, P1 TOZIUL 27% CThHh-o7= HIZIEB L TLEE N, P1 T
FBATREED R KOO N ZE/-IEE Immm I COSEEE/ A EOZ L/ NSV 2Bl —
HDFRE D+ TIERNEVD ZETT (R R DEDBDRDRKENEV) SHENEWE-STOET),

E: EEEORETIET —#2 — MRS TO DS T A= 22 IO T — UL NEE LT m e Az 5
T HTLITRDET,

FEGEFREAT 7 OFEMZ V72551213 “Results Report” 22 AL TL7ZEW, Endeavour 13777
AFNIp A=A BT 2 — A% R T Do ST G R AT O B — RV E TR S TV E
o ZOREI—RADBOH 1% “Results Report” L TRARTHIENHHETT,

[View | A==2—HTIResults Report] Z&R 32503 — L 3—HDE élT5’/(|:|)7i'7)/7L“C<

2R, I EE AR OT ¥ AR pane HFIZERSINET, AZ7— VL TR EMERL THTIIZE
W, T —H DRI AT —H LT A= EICET 55D T2, “Global Optimization”:
FRSIATURICEBR OGRS RS TOET,
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Session4: How to deal with Molecules and Monte Carlo specific problems (Fluorene)
tylarva: HFORKWEETHILOEBEARDOEE (LA LY)

Ky ar TIROIDRFIHIZOWTHEVET,

® BEEID 3 RILsr FHEEDFI MDA
Oy 1O EAETERRITIZE DR T 22 /LN B
R LR DE L T AN BB L TFIEDRE RATE IR E KT 37
ZOFBIZL > THTEOINORIREICE D %357
RS R A B9 572 O “Configuration List” O 75
HIEET IV OFRR TR DEOT;

TR %k B4 572 0 BTG L L) O£ T HIE

Sty a1, 22BLT 2 D0 RICEBP DTG FIVER A, RNT RGO 30l Hifdize
JRFHEEIZROILTWeZE, KOENENDIRITIZ 1, 2 3 LINELRD -T2 EW)RTT, FrlEH
O pil%, Endeavour 23SELECRE A7 L 7= “simulated annealing (BEXSHEL) " EFEIENDEL T AV
PG FIEA R — AL TNDZEERBRICE SR DB ARE L TT, YO RN ELVERIC
BORNENSTEZENEBRTITEVGFLETT,

AKtyiarTIEINGD 2 FIZHOWTELETLHIEICLET, Z2THEK 46 ITRSNALHT VALY
(fluorene) 7y (AR EHIZ2L DTS OftE IS EE X BRIZELD KRBT T —2Dfiffr L, Eiio
ELT I TEZEA ORI TG ECONTHE R LET,

X 46: )AL
KT 2 —RIT IV Thy FAEIE DFRNT 20 DIXA RIRPID TRO T, JR DA LDENIZOWNWTS
DI CEREEET,

S AREEOL A | R RT 2 DOFEBHVET, — I (510 3 Wik B IRITRMTHD
LLTh) 3 FOFE G BMRITIDINTWDO T, AIRERZE A 2, 3 DM D Z &0 iR i B
ITRET FITNA L OB O INZEHEFE S DFELRWES SIS 14 1 DORIRE L CRlk
TEET, PEEDOS A B THBREZ KREJEHEH720, ﬁw)%% BBV ET,
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LUl oy P IED 2 DFF b HVET . Z<OMERIZBWTIERFRENIZIE 1 DO Ling
FHP, ARG SRS TN EV RO GEIC L > TSN TV D eV o T — AR RSBV E T,
ZOE . T ODLTRRERRSE  HEET VKL 1 DOEEENZHE, 5 FHOTXTOJT
DFIRFICALE A ZE 2 SOITIFZE BRI FREIC IR &L T 75 DR 153 R TE DL E
BIRZDEVSTZRRENEAELET, [l 4 OJRFDEGELH L THHIEEEZ 2 D720, w1 DbT e
[R5 A IS 2R E L COBGEL, 1o CRIPTSZ— L BB RITEZX TLEIE VST F I Z AR L T
HHXDHTLE), TP X Iy TAEE DG AL T —Ta T A= N T o LD THL O T, Zi
DOIRT AR T HE FEAEL I IV EE AT 2D e A (R E0SH A1 1
DDA ZEN LT B EWS TR —AZE LN K SZEETRVHVETA)

53 F DRt IE DT AT %6 . — RIS T ORI FIIRER T 7 7V 2 bbb Lo HET
DLHEBDNET, DIRKEBBUT/ N =2 a T, 3 FEEEE, 2D 2D 27y F % 3IRILET /U
EWA 515708881 Endeavour IZITHESIVCWER A, BEIZEEY T OREL i~ 7 0/ T 0%
BRLTHIUELVOTT R, 25 TRVEAIZIE ACD ChemSketch B <EEWN, 7)—rx
T A Endeavour E3EIZHEMESIITEY, CD-ROM 2 HA VA= F5Z LmNCaEd GEMIZ A
Ab—=NDEZZMR),

ZO5F O E 2D—3D EH T o A HONTUT By ar 5 ITELTLICLT, YHED 1-AF LT
AL (1-Methylfluorene) D7 — A2 DOUWTLSr T DRATTEAR T 7 AV 3B RS LT
HOTENEFHATHIEIZLEL LD, Endeavour @ “Examples¥Fluorene” 7 4L 7 N IZdH D
“fluorene.emo” LV T F AL FINTY,

1L Endeavour MEEIXILTORWDOTHIUL, TTFNEREL TZEW, Felh TR OB ER S
2 AN A —T L LET (BEFIEICOW iy ay 1 28R L TLIEEN),

TNETDOEYI a3, [View) A==2—TlConfiguration List]|ZF =7 (ALY T

B — LR — R ( E)%&UW) LTREET, 2Nk THEIEET LOY AR E A OT % A

I Pane FIZFERESNDIIITRVET,
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WIC T VE T LB TR E RN F— A EBILE9( B2, T B8 a= 14.2973A, b =

5.7011A, ¢ =12.3733A, a=90°, B =95.11°,y=90° & AJ). ZZMEEIL P1 21/n 1 (sg. no. 14,
setting0l) ZBIR L FT, ¥ ATl BHAT DX HITRo>TWAB I EEHR LTI,

Preparalinn of Structure Solution’= Step ™1 of 7 @
Define cell parameters and space-group. E
alk} [142973 g [570m  [123733
alpha (deq.): ‘SU beta: |95'H gamma; |9E|

Space-goup: ‘F'1 21n1 (1401)

Save & Quit IW‘ Cancel |
47 TNFV AT T DT EREZERBEOBOE

WIZT AP —RDAT T 2 |THER T T, ZTNETOEy T a TSI TN E T CORd T
7o ZOATy T oI ARy T U TCEELLED, AENEENITEEE Ay ZTTT AL R
D774 (“emo” =) 23 “Examples¥Fluorene” 7 L7 MIZHEBE SN TAHZEA BN L TLIZE
W EITIDOT 7 AVDOBEPIVTO DT HT LB 1IN OD 55 T MFET DI E R EL £,

F7 “From file...”%# 27Uy 73+ 25Li@% D Windows D77 ANA—T AT 0l BERSNET,
Endeavour > AR — a0 “Examples¥Fluorene” 7 (L 7k 125 “fluorene.emo” #3114 |
[BHS B ML T, ¥ A7 er M Ez., “Identifier” 74— /VRNIZy T4 03By hESivET (X 48),

Define molecules.

dentifier: |fluorene
Malecule Count: |0 J;I Add moleculs(s)

Identifier Court | Crt. /el
Place malecule(s)
Unit cell contents: -- Denszity: 0.00 gfcm3

Space filing: 0%. Method: effective radi  *
Adwanced settings...

Save & Quit < Back | Met » | Cancel |
48: TNA L DRMIGIRT 7A L3 — RSk RE
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ZIVTHFORMTGIRDOTERIT T 07 T AIUBDVELTZ, LOLZOBPETIO 513 ALK i
WSDIFIET DD HRND T, “Molecule Count” D7 4—/VRIZIEL 0 23y haSTnEd, &
D% 1 IO T L7 — A ROABNZ (x4 = 4 total)” &V CFHINBIINE T, ZOFEBRITIERFR
BN (asymmetric uniiZsy 1% —2BILT=5E . BAE - HICI0 D50 78008 4 L7e A2 LaRL
TWET, ZOFT- 0 FI3ZEMEE P 1 21/n 1 O—f{7i& (general position, 4e)IZEIVE T,
AT HE L (multiplicity) DIEEL T 4 2R ET, 65T 1 DD5 MBS0 L 22 BIRED R
PEIZEDEBIZ 3 DDIr TSNS | A F-HT- VDo FEDI—2)V1T 4 L1250 TT,

wIZ“Add molecule(s)” &7V w74 AL 4 E BN FHT-0 DR ForENET (K 49),

Define molecules. 4
"1”‘\".:‘:_’.'\:;1'&
€
Identiier: | - From File:

Malecule Count: J;I [*4 =0tatal)
Identifier Court | Crt. /el

fluarene 1w 4
Place malecule(s)
Unit cell contents: 4 [C14H12] - Density: 1,19 géem3
Space filing: 94%. Method:  |non-H =17 43 «
Adwanced settings...
Save & Quit < Back Met » | Cancel |

49: BATRETICIE 4 D5 FHEAE

INTHOFORETETLUELE, Next)ZfLU 4P —RX—2 3 (LTS, JRFBEERDOAT1%
1T DL TER, SENINBELRND T, ZOR_R—VIAF Y T L TR—Y 4 (TR ET,

R—= 4 TRETT —#DOu—RE1T\\ET, EndeavourA{ AL — a2 d“Examples¥Fluorene”
F LR S “fluorene.dif P FRINL TSN (7 7 A A TERIT“2Theta vs. Intensity”. 5%
B — LU TIEX-Ray (laboratory)Zi®&iR, #HE 1.540598A(Cu Kal)Z AT, IRICRT v
TR — ORI BB L MOREEITOAT V7 5 IR ET,

B FRESICHL T T 74V O Bl 3R T ¥ /L (simple repulsion potential)2>.
D.W.M. Hofmann (ZX>TEHINTy TR T vV E#EH T8 TEEd, BMKERT
VI VDEEITIE ZL<OFHS FALEWITHR T D/ N HIEEED 7 — 213 Endeavour O PIHE
DB hICHBESNTWES, MK IERT S v /TR — B 0035 A— 4 (e INE -6 BREE) 25K
FTCWEGE GRMES TRINET) OREFEICONTIE p31 DRt E S RTZSY,

8 T AL ol — 13 Lazy-PulberixZ > TR HEINZH DT (K. Yvon, W. Jeitschko, E.
Parthe, J. Appl. Cryst. 10, 73-74(1977)),
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EHLLDORT L VIO EIIEAT R R ORI KREURTFLET, (- T—F TOMHTHRE TN
HOLLBWG A I 2T 2o 7 L TR TSN, Ry ar CIEBEMN IR T v L 20 H
LET R, (kDB a Tk Hofmann potential 258 L7- 2 RLUET,

“Simple repulsion potential” &R U7z _ETHIE AKX 50 DI/ o> TNBNEI D ERERL T
SV, ED% | FlE b/ ST A—Z DR EEE ChH~— 6 ([ZHERET,

Preparalinn of Structure Soluton’= Step 5ot 7 =

Define zettings for potential. 1

Type of two-body potential

" Lennard-lones potential

" Haolmann potential

" Do not use patential energy in stiucture solution

Patential parameters:
Simple Repulsion Potential Parameters are present for
all 3 atom type pairs.

Edit parameters

Save & Quit < Back Met » | Cancel |
B 50: TAFL L DESRG FALE I E R 2 R W BRI FERT v LS H )

Ay ialr QBN TR AN, Z2TIEH 1 REOFHRIEICELW#RES 725 LIERRB 0
(BB, ZDIORT—=ANZ VD TTN) EWVIFEEITEIRLT LD ONTRHALET,
Endeavour % simulated annealing EFFIENDE T A 0iEGE) 2 — AL Uz b =544
LCWET, #ifm RiE, BROREF A G2 DiuE, 2O FEITTANIEIKRT 357 72— S22
il B3 ZENTEDLT T, LOLBEMEEL CGHRICEZDNAREIXIRONI=H DO THY
BRI R S A B — 7 AT E DR E AL T DL NS T 2R ET,

W B — o A HOWCEHERITO Tk,
T EEBICEY L, axEE OB FE (hypersurface) 23 “ergodicity” EFEIZ D4 A T- T 35S
U AVADE S

ZOMBEIC KL B7=0120%, BerpoT=H 3 — 7 A N T E O H ROV E T LERHYET,
FNENDOEEE —r o ATFDOPWETH LY —R (seed)l :iof%ﬁhméﬂéﬂ)f\ B O EE
FITT DA I HPAEOIE T — R 2 ET 22810720 E T, ZO®RPEICE DM 42 O —RE
WXL CRANEI TS ET,
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ZITE1-10 EWOFEFEA R EL T 10 BIOFREFEITSETHELLD, VA —RF_— 6 DJEEA
(ZHDAN 74—V ICHITAEZ AL TLIEEN (1 51),

Preparalinn of Structire Solution’= Step 6ot 7 =
Define optimization zettings.
Seed value [or range):. |1 - 10
Lost function balance: J\I
potential energy 050 diffraction data
DOptimization speed: j
high success rate 10 high speed
Optimization method: J
Adwanced settings...
Save & Quit < Back Met » | Cancel |

51: V—REPEOEE: FRENOL—REZ HAWT 10 FOEEREITESND

ZOY—NEOMIZET 3 FEOKEH B AHYET, 2 Tl ko #E (Optimization speed)
ICEET AR EX L ET, “simulated annealing” E® T L aiEOREEL T, 1 BOFHEIZEBW
TIELWE RS (bbb ax kD 7 a— Ve /IME) % R T fe R L EHE R R L ORIz 1338
WHBAH DL SABYET, FHERFHAENEEZ OMERITR 20 E T,

BELIEE D ELW R E IO XA T e A RIEIFLE T, BCROG AT E L LT %
EETHIEEHESELET,

® REpMEIE (ZEMIRE PL TR W THNAS -V DOJRF403 10-12 2L E) OB &

® Pl LA zefiiE . KO % ENLE (special sites) ~DE MR S I N TFREISNLES

® ) {HEIE . FRCKE M EZ R D5 G

ZOH 3O RICEEHT 2 BITR OB T, ZZTEIMUR LI B B EA R 22007 v
—TFDIEEEWRLET, LIeBo TCZOZ N = Z Ik BB ENE LR A REM B | HiElt
TREADHF T AR, HDOWVTRIEE 5B E), BRSO 5G6 . Riiand X #E ¥
—UNCREREBENHDIERHVET, o T r— L7/ MEDIRZZNIVEELL /2570 G5
DAL —RZ&D 2 L KRR b a4 3200 T, Zndldhlic, BECE ki H Dl
TN, WLODDY —REEZFEEL THEB O REZIATL CTHRLIZEDLEITRVET,
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KBIEDGE | R 2RI D THRAELOEEZ 10 205 9 1%KL ZaIILES (1K 52),
Z D% TINext | LT 4P — R DFAEAN—VITERET,

Preparalinn of Structire Solution’= Step 6ot 7 @
Define optimization zettings.
Seed value [or range):. |1 - 10
Lost function balance: J\I
potential energy 050 diffraction data
Dptimization speed: J—
high success rate ] high speed
Optimization method: J
Adwanced settings...
Save & Quit < Back Met » | Cancel |

52: INF VAT T DAL NTA—ZDFRE

1=-AF NIV AT TALE M TH DT, Auto Builder (ZIEfH 4 OJF 0% A% Hi B S w5
NETIEDHVEH A, 16> T Auto Build” i E Tt “Connect atoms” 2 RL . ZirAROHEE 21
F o7 E AVRNIINZLTLIES W, AT 7 1H K 53 DI/ 572 TLEIDN,

Autu Bunild Settings =

Prirnary atomn creation
" Add all atoms of parameter list

Cancel
@ Fillcelrange  =Min: -1.01  Yhin: -1.01 ZMin: |-1.01

HMax 1.01 “hdaw:|1.01 Zhdax:|1.01

¥ Create cell edoes

¥ LConnect atoms Connectiviy...

I Fill coordination spheres around: P
IO

I Create moleculels) / Complete fragments

Iv Automatic centering Iv Automatic adjustment

53: Auto Builder: Z7/WA LU FaRTALT D7D/ A SN B TRREIND
[OK &7V 7L T4 —RIZED, IStart) ##L CEREZBBLET, 10 fHoO —R+_TITxL

HEAZTTHI00E 10 SR EELET (AMD Athlon 900 MHz, Windows 2000 O34 . EHE
DB AT RERREF OfE B3 “configuration list” L CHEIEA NI E RSN TITEE T,
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FHEOETICHEVGIB LB EE AN, T 74V THD ¢ B> 722 F 17 (viewing
directioMlZZDHETE Y LT F 2 FH A, BALH(monoclinic) b BT -7 BLEF 7 10> 77 531 1)
T, R T AAE LT 5120 Picture | A== —m 5[ Viewing direction] 2~ RZRIRLE4 (2
OEEITEENET T THITAET), “View along axis” EF RSN 74— /LRNTD 227Uy,
ZD#%“Close” #TEINL TIZEW, HEIER D RENILDNIC BB 0Tz EN DN LEBNET,

7 [Picture | A==—HTlViewing direction]I<> RNERN TE72U IREEIZ 72> TWZGEITIE, HER D
fHIAE 7Y 7L, FZIZ input focus 2B L TODRICEEE FEITL TEE,

FERIET 74N OGS R RF OB ATEG TRARSNET, BIDO/STA—Z(TLo>TY/—hL
BELIEWEXZTVAR EEO AT LZ AN E IV 7 LU TLIEEWN, RN ERINHEDOE FOAIL,
KT DET NDIAVT 5T DB B ENRFHME (R BT OFENGHE ) 2R COET, ki3
EET VRN T Rietveld refinement ~DOANELTHEYICHLMEEN mW LA, —J7, IR
FOREEDNMENZEEZELET, LNLENLIZ DWW THMRAEL TAMEEIZH D TL LD FIZIV RN
it R (Bk/ 8/ 7R) MRHINIRD T8 .

SFRIDVE T LI ER M (“Structure Solution Progress Viewer”®HZ“Optimization finished” 23
FRINTZEE) TliE. R KFDENIN 2.25% D R ORI ELNTWAILT T,

. Progress Viewer MFE/RIILTCVRWIEEIZIE, TView] A==2—» 5T Structure Solution Progress %

R E T35 — LS (B )3 Y s LTS,
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FRIRTRIION A OREE/HERL (no. ) 1FBUEF RS TODH O (ALY ARD LGNS 72 = A TE 133K
RENTWVDHLD) ERRVET, ZNA RN T DITITE O E/MERE current 72H DI T 2L HY
F9. ETHRYAN ECERRLIDVTEEIN, IRICYURE L7V /L RRSNDHAT I ARA=2
— )5 Select Configuration] ZIRL TSV, K 54 13K 4 #FRRSET-HDTT,

Cfg.me. | CF-Balance | Seed | Refactor (%)
18 .50 2 205
10 T 324
v 0.sa ' 347
3 0.50 3 450
8 0m 8 16,60
.50 # 164
050 1 17.83 L
0.5 4 AT T
O 08 & e -
5 5 i L
=
o
9
L4
L
&
600 T
60
ProcestDecumant | DT bl opt | >
400
00
| Fesnon
|
T T T T T T
10 5 20 4 3t 35 40 o
ITheta
BOX OB ®eO. H o b T
Rfochorm2.3%  Dpores  BSSoborms BABbone 0 pobbedea

Suceess. B8 boneks ernabed.

54: TNAL AT T DA E R O RS R

ZOBPETHEERAT O e AT T T, TRETO Ry v a Ak, M EO R AR —
MMTAET, B TDHET APRERRINTNDILEE MR D L. [View) A== —7 b Data

Sheet) (E7-1% Bl R F N B BIR T HUT . (T D5 00T — S R R B LS TR EF, 208

B ERRYANDFIRITEE T — A Eo TREEHMA LN ET,
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Sessionb: Solution of Molecular Structures (2,4,6-Tri-isopropylbenzenesulfonamide)

S aU5: HFBEOHENT 246-F)-A4YTAOEILRVEVZRIKRUT I R)

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,
® FHLED Sy AEE AT FIE (5 FORGE LRI T — 2 DA% —])

® ACD ChemSketch 7V —r =7 O L (53D A7y TFL 3D HEiE~DIEHL)
® [mlifE A OB

TyTar 4 TIES T OREMITIC D2 FEARFHAFIIL L2, [T — 2 LF R EICH &3<
HLOTHY, F-MIEEEE R E T D5, REEDREHRLOTLE, ZIUCR LAYy v a Tidk
DIEHEZ IR EARNE T, BT F — 22 ERICHES<EDTHY? | F2F121E 4 S OalE i REZRS
AVEENET, SO FREEICBTAHEMREL TE 2 KITOBRULIMFIELRW T — 22 E X T,

HlEL T HIT IO 246-b) -4y T o L X B ANLKEyT IR
(2,4,6-Tri-isopropylbenzenesulfonamide. “Triiso”. ¥ 55 &) T4, TN OIS T EERTT
TN aECEY M. Tremayne Z 2 K> TEASNE L=,

fH

CHy O=—=5==0 CH,

Hat Ry CH,

P

H Hs

55: 2,4,6-N-AYFat R U 2R T IRORERL
iDL a TlEs 0 3 IRTitEEL emo 77 A/VERICTHOLNLH 52 b TWELT, Ll
AENEK 55 DAy FNLZENE AR LR TIRVEE e T Ea—FOME E L TRy F 21T
WV, ENNTEZEPET 3 IReEIE~DEHEATODIT T, BUCZ Do DY 7 e BFRH T, £
7% Endeavour [IZAJJATREZRTE AT 3 IRikEIEL =/ AR — R TELHR6, ZOFEEBMENTESN,

EZDAT T B AXy T THIELTEET, TOHEIZIL“Examples¥Triiso” 7 4L 7 hIZH 5 “triiso.mol” &
WIATZ 7 ANVEFE L TLIEEN,
A UL FOA 2 Endeavour (2 A J1 C&E9 :Endeavour(*.edf, *.emo), Diamond(*.dsf), Cambridge

9 M. Tremayne, E.J. MacLean, C.C. Tang, C. Glidewell, Acta Cryst. B55, 1068-1074
(1999).
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CSD-FDAT(+.dat, *.fdat, *.csd), MDL Molfile/SDFile (121X ACD ChemSketch 76D H77) (+.mol,
#*.mdl, *sd), Cerius2 CSSR(*.cssr, *.dat), Sybyl MOL/MOLZ2(+.mol, *.mol2), CIF(x.cif)
THROYTZMMHALT 3 IRy FAEET 7 ANV EERRSND G, £D7 7 AV EAERA
p58 @ Endeavour @EIAT v IZHEA TLZEW, LIS DA%, ACD ChemSketch 2312
AN VEINEIDEERLET , FEOWEEITIE p8 DFLBITHEV AL AN—LEAT o TLIZEW,

Windows DA% —hk]|: 4 _XTHFrrF 2. :[ACDLabs Freeware |26 ChemSketch | 38R L
BENLET, 7V—U =T RO T ACD AP TH5AT Ty av0 0 RUH 10 HIFER RS
NWET, D%, V4 RY FEDO“Cancel " RENEINTIRVES, Tar)yr35EK 56 [TRS
NDHE572 Ak ChemSketch N2 A MO FRRS LB HABAE £,

o_l\rl:x Jrll IrsorsanweD, k2] =lalzl

Took  Templates W Mlﬂ:ﬂt& ACDfLabs  Hop
:[m, o | [OZTE]S] - a[@] [w= ) EEFlE] ErE
EWWWWDH—HEDEI—FITI

ﬂ_nma:.o nlnmnommmmmupugnugo:p_
[] ! 13
H| ] (9]
o (]
lo| &
1] =
] e
et &
[mr]
me
] &
=1 =4
I et

=

=

1003

1
( ] EEEEEEED : [T
[Monanemoskz | [i] Pagetn [0 [ Wokscular Vs |

56: ChemSketch ZEE)L 7= [E. % OYRHE

|

FPHRORPUBEBNOLHELELLD, BEE AN HDA— D éd‘é?/(jjjﬂ')%%ﬁﬂbf

“Table of Radicals”#BiZ, X B8 (7l a“Cycles”) 8IR . ~UADEREZ L ZHETHZ

LIZE - THMO TP IR, 8 Y 72BN SR E L £, RICHEE AR C ﬁ%ﬁ?‘/(ﬂ)%?‘?b&*ﬂ

WIZX 55 1ZHE~>T 3 2Miso-propylZ /v — 7 Zi&x £, NV%V{BL@JE%%@?RLE?UV?‘?‘
BHECH I N—T B3 FITBIENET, EOESRLAEITKUIILARNTLZEV, ChemSketchlZ
1Z“Clean Structure” 47 > arVBHBEINTWDDT, DFaEAryF LIk, BEE 2 TN TE

ES
7E: HJEF1% ChemSketch {2k HEBIBOIZA NS £,
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SAERR LT=CHZ L —T b AZ—R L &5 2 DDOCHsZ V—TFZ2 AL TITEET, kLT 3
DDiso-propyla AZAr FIZHEEIL F9 (X 55 &),

WBICEMOY — R =5 e FERIRL, Tnay 1+ Rt~y b T528280,
sulfonamide Z/V—7%1BMLET, S KL O J O —ERESIT. EU TR EE~TRADLER
BT T NIV I T HIEIZES TRRIETEET, X 57 DX IMER TEI2TL LIV,

=181
e e e
! o ; a an
% iy . [
' 3]
opE
] o
i E
[er]
=
L Hy
cR i
| B & Hyl i
| %4 N A -
ik ) T S N
. w' I e
3 e
y I
-,
1661 H_.C/ \CH;
i
1
1
1
1 _rd
E_ N B E | EEEEEEEEESC ] T
WONANEOD SK<2 | Modtied [17] Page 11 7] Frogments: 1 [CashasO2 5 [Matwv: 20343 Wokocubar st |

57: I FHEEDAT T

DO EFEZ AT E_E o “Clean Structure”ﬁ?‘/(@)%}?ﬁabiﬁ"o TR THA

HORSRMAEDPTESNET, LU RITIER 2 RLObOROT, £k 3 IRTTDIEAUTL
THMEPRDHVET,

|
i sEE s oo “3D Optimization”ﬂfﬁ‘/(ﬁl)ﬁ_}?ﬁﬂb“(< 728N, —RULIZEZATITO T AREE

BIMDSTAZBE 72 WIANCRZET N, — BV ROERF TR Z“ O’ s FnafM TLT
WO, 0 Fa RIS E LI ENTEET,

ChemSketch ETRLRTIIARLAR i E DAL, Endeavour THEAZ AIREZRY 71 /LU
T AR—ITHZETT, [File) A=2—7 b Export... ) ZBIRL TTESW, 774080 MDL B
THEDROWDTT AL MZEIR 77 A V4% AL TCHRF) 22y 7L %9, ChemSketch 13
TL7ZE W (ChemSketch DIRAEZPRAFL TRLEITRFHTHVEEA),
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ZCEndeavour 6 CEFET, TAI N T DT A% T N7 Endeavour ZHEENL T
<7Z&, Endeavour (2L AJIZEBAETDEIC, 70 1O EDERS 23 ElHEf & (rotatable bonds)
ThOINETEFRL, 05 H% Endeavour O B IE R TIRAET AEER LB 20 ET,

1 : “Examples¥Triiso” 7 4L 7R D “triiso.mol” #2855 1T 2D AT v T EAX 7 CEXFET,

ChemSketch, HAWMNIHRT-ZHE O 0l T ANSTIAR—RNENT-5F T 7 ANV EFRNWTLIER

W Rt 317), Endeavour 13 GHRPEIC BT D15 A7 700 ) 2 PSS 0 — RS- b %

®) Fe Et vew Dffracton Pructee fuld Poe Took Window el - %

DE@MAAS  ®@ o« R 2B @ EBEOWRERE

Cfg.mo. | CF-bale | Seed | Rfoctor (%) | Cost hunction | Cak time

sl o

- [ C00 ®F- ¢ F

ar

vE

B00—

600

T T T T T T T T T
10 0 30 40 0 (] T & a0 100 110 10 130

SN2 ABOR @90 R’ E TRI¢CH+E< R WA

=
For ey, perss Woldoder  Mparm  Astem AMbods 0 ooheda

58: 4 SOk E&EH 35 “Triiso” 41

SHET-L CIETFEOEEELAZVI L, arT I ANA=a—b“Rotatable Bond” 23 IRL TL7EE0,

ZOREE DR T FEMER T A ERVEREFTRE THHIZ L2 R T X FEE O AN RICE(LLET,
oD 3o, 37205 iso-propyl 7 /—TERCBUBREDFESIZOWTH RO BAERI TV ET,
:EEERE AT Endeavour 30 FE—RIZHDHLEITERRSNET, MEMEEMITICERL THOWON LM EE T —FTIEER
IRENFER A,

INFHDOIRFONTINERE IV FoREINDHI L TIAMNA=2—HT“Save - Save
Molecule as...”Z8IRL T4 FHEEE Endeavour O HIER TIRAEL 7 (21X “triiso.emo”) .

BAIEE T REERF 2 A M AL T,

IO FREEIZB T 57 7 AV IS U CE =D CTREEMRIT DR R A BIIR L £, Aty a AR,
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HHRO“Crystal structure” R 2 A MBIV TLIZEN,
toiar 1~3 OEAERRY, BEORIEICH L UIEITEERO L — MMz AW REZI T L
WEEW (Byvar 4 2R) , BEOHERE B2 MIRTEDINTTE720120F, View] A=a—H0

[Configuration ListJIZF =vZLFET (HAWTY — A N—H D% SR 2 ( E‘)%ﬁu\yﬁbiﬁ‘) .

WIS B o — 2 BB ET( " B2 ), T ERE RO EICEY LT P& g =

16.96A, b = 8.1382A, ¢ = 11.781A, o = 90°, B = 104.777°, y = 90°, ZEHHEZT P 1 21/c 1(sg.
no. 1)EFRELE T, K 59 ITRLIZNAELFRICITR > TWDINE DI E iR L TTZS0Y,
Preparatinn of Structire Solution - tep 1 of 7 =
Define cell parameters and space-group. E
al} [16.98 b [813ez o 1178
doha (dea [30 beta: [104777  gama: [0

Space-group: |P1 21/51(14)

Save & Quit | Mext > | Cancel |

59: “Triiso” & 1 EHEZEMIBEOIR E
RIZTAYPF =R DRT YT 2 \TEHRFET, ZZTIHELIZ S0 3 RITET —F2n—R 452812
720 FE T, “From File...”R¥>%7Vv 73 2%E Windows DT 7 ANA—T o AT a7 BNERSIVE
T, BlisfE A O A~ —2 LT emo 77 AV &R (B 21 “triiso.emo”) L, [BA<JZMLET, 7
TANEAT T ITE A, 77 74703 Identifier” 74— /LR IZF RS ET (X 60),

Define molecules.

dentifier: |tr||so
Malecule Count: |0 J;I Add moleculs(s)

Identifier Court | Crt. /el
Place malecule(s)

Unit cell contents: -- Denszity: 0.00 gfcm3

Space filing: 0%. Method: effective radi  *
Adwanced settings...

Save & Quit < Back | Met » | Cancel |
60: “Triiso” /30 3 WILHIET —F M — RSk g
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“Molecule Count” D% 1 ([ZL7zéE, ZOAMNZ (x4 = 4 total)"EVIHIFERBH IS TNDLIE
R L TIZEWN, Byiary 4 oga LR, 25MEEO — A& (general position) D% &
(multiplicity)l% 4 THD7sd, —2D5 & —MRNALEICELE T 2L B TS0 D50 150E 4 L7
HOFTT, HZIC“Add molecule(s) &7V 7 L TLIZEN, 53 1 OfkRI 74 LA T T
T —7 i FRIRSNET (XK 61),

Define molecules. 4
"1”‘\".:‘:_’.'\:;1'&
€
Identiier: | - From File:

Malecule Count: J;I [*4 =0tatal)

Identifier Court | Crt. /el
triigo 1w 4
Place malecule(s)

Unit cell contents: 4*(C15H28M10251] - Dengity: 1.20 g/fcm3
Space filing: 82%. Method:  |non-H =17 ™3 «

Adwanced settings...
Save & Quit < Back Met » | Cancel |

61: K T-TIZ 4 >O“Triiso” 5 MELE

Next|ZH LT 4P =R =T 3L E T, voiar 4 FRE S ICEMO R FEELRWE
O, ZORX—=NIAF S L AR—T 4 TR FT,

~N— 4 T “Examples¥Triiso” 7 4L 27 N 25 “triiso.dif " &V 7 7 A BEITT — X %1
—RLET, ZOE. RO EEITo KLIESV: 77 ANVER “2Theta vs. Intensity”. B2 A~
X-ray-laboratory, % Cu Kal (1.540598A), TN FEATZHAT Y7 5 I ET,

tyiary 4 THRARIINT, AT ip LV ELTUIEMERER T /0y, D.W.M. HofmanniZ&-
CHRBEF A DE T TRIFRT v oL (Wibwa“Hofmann potential”) ' o3 hum 2
THIENWTEET, ZORT IR LU TUIFFIT ST A—ZENERNOIEE T HLEITHVERE A,
KB EDHONT NDJRF-Z AT XTI LHofmannR 7> oy /L DT —Z BFHELR WS
ZIE, ZNVERIRUTZ B CIE S IIRERVET, TDOGEITIET 74NV MO B TR T 2L (B
fif7a L) 2R L TESY,

10 D.W.M. Hofmann, J. Apostolakis, J. Mol. Struc. (Theochem) 647, 17-39 (2003)
11 D W.M. Hofmann, L.N. Kuleshova, Crystallography Reports 50(2), 372-374 (2005)
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A 22Tl Hofmann RT3y V23228120 FT (X 62), FNUREATEOEEL/ ST A—H
DR EEATHT-OD AT T 6 \THERHFT,

Preparalinn of Structure Soluton’= Step 5ot 7 @

Define zettings for potential. 1

Type of two-body potential

" Simple repulsion potential =

" Da not use patential energy in stiucture solution

Patential parameters:

Hofmann patential parameters are built-in and cannot
be edited

Save & Quit < Back Met » | Cancel |
62: EHEOEMKS THEEDYEA . Hofmann R 7 2 /WA N T,

tyiar 4 ORE LR RE(COREELLDVEFTLHMENRHVET, SLEFEAEMIC 10l —
REHWDT2 & —NEEL T 1-10 ZfEEL TIESW, Fofiii{b DO 7 m B AEHEIZIT/RI720D
“Optimization speed”DATA X% 9 IZEHET, X 63 ORELFICIZ/2o T2 EMEGRD E T4
—R DR —VITHEA TZS W,

Preparalinn of Structire Solution’= Step 6ot 7 @

Define optimization zettings.
Seed value [or range):. |1 - 10
Lost function balance: J\I

potential energy 050 diffraction data
Dptimization speed: J—

high success rate ] high speed
Optimization method: J

Adwanced settings...

Save & Quit < Back Met » | Cancel |

63: B ANTA=FORE: 10 HOT =R, @b AL —RIiL 9 TR E
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TIF L DOEEE EREE, “Triiso” 135 TL & D=9, Auto Builder (213« D% k%
A LT, WA AE LK EH T £, > T Auto Build Settings” 128\ T
“Connect atoms  ZIBIRLF 7, X 64 DIHNFEEEIT o TIIZEN,

Aulo BuildiSetiihgs X

Primary atom creation
" &dd all atoms of parameter list

e X Cancel
@ Fillcelrange  ®Min: [11.01 M 101 ZMinc |-1.01

Hhax: |1.01 Max|1.01 ZMax|1.01

v Create cell edges

[¥ Connect atoms Connectivity
I Fill coardination spheres araund: ~
r =
]
[ Create moleculejs) / Complete fragments
v Automatic centering W Automatic adjustment

64: Auto Builder: “Triiso” /3 F&2ARALT A0 R &2 &SN B TER

TOK1%ZVy 7L TOA4 P —RICREoTedb &, [Start |1 2L TRt R A BihS £,

TNV DG LFRER, ¢ BT BEF T A (viewing directionl IRy BAFLIIE 2 £ A, H
Al (monoclinic) b #ZIK 728 HF D H R B WEBbhvEd, 1B HmaZ T3 5I120%
[Picture ] A==—7>5[Viewing direction] 2~ REZEIRLFT, “View along axis’ &R RS-
TA—VRNTD " 22Uy 7L, D% “Close” R L TIE3 W, HEIERK DR EN LN R8>
TN HEBNET,

10 DY —RT_TITHLEIEAE T T5121% 30 R4 L $£7 (AMD Athlon 900 MHz,
Windows 2000 OEA) , FHESK T (“Structure Solution Progress Viewer”1Z“Optimization
finished” VWO FERAENET) T5L. R ET-OMEA 26.2% D EINFHIL TWASIET T,

7 :Progress Viewer MFE/RIIL TN EIZIL, [View] A==—0 5 Structure Solution Progress | &8
RUTLZZE N,

AN ATy F LT “Triiso” 73 F ORI Zo CEFHRR R (S E R K ) NEST2HOILR>TWOD FIRE
HHHVET, KT 2— R T IVTRIFLTOEEME 0 X1 “Examples¥Triiso” 7L 7R H o “triiso.emo”
VT AN ERNZEEDLDTT,
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R KTl B OGN AR RIN TODM FERUAND M NS ZATERFEREN
TWALD) LRSS F TR BEO#EEE current ICUFET, BERUAN E TS T AT BIRLT
2 RELG 7L, FRrSNDHA=a—Hn 6 Select Configuration] 28R L TSIEE VY,

®) Fe Et vew Dffracton Pructee fukd Potoe Took Window el
Ded ceRie e B3EsBEOVNR RN
e
2
==
&
=
hd
v
LA
L
(=2}
T
2
B0~ Y
600~ =
Process/Tocumant: | EDFS ihobal opt | =
00—
Progress
00—~
Hemave
T T T T
1 i 4 Close
#Thata
BOEZ OBwAs@wOL BL O - T
Sucoess. 552 el lectionn gevt aled, Relactorm?5 3% 44 parmm. L N )

65: RO RKFEIZH Sz “Triiso” DR IEET v

BONTREERITE LB B LA FT28, 2 O —REIZL 2400 FEEDF#EL AT 7 LhvEE
TSN TORNWZ LKz b IV ER A, 3772005 local minimum ([ZEEL TV ATEE
HERDBVET, T THLALEBRICEALESO IR ELZED DBIEZITVWET, HOEWKT
“refinement” D7 ¥ 2ZFITLIHIEVIDITTT,

E: ZZTE9 refinement XV —MUVNETOREEL “Rietveld refinement” &R T 2HD TIEHVEE A,

Bi4T9 Endeavour Tt profile(step—scan)JEXDET —ZEHHZENMTERVWS T, Ll Rietveld
refinement b1 — VAR L 7 0B A THHZLITENITHY FH A (&40 profile R—-factor),
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BUTORERUZK LT refinement 24T ITFERREETY 4P —F2Blha L £9 (FIAIE F7 280

Eix T REY), BCH AT — A IR ESNIR ISR TWAD T, BICAT YT 6 £TU4Y

—RZHED TTZEN (X 66).,

Preparalinn of Structire Solution’= Step 6ot 7 @
Define optimization zettings.
Seed value [or range]:
Lost function balance: J\I
potential energy 050 diffraction data
Dptimization speed: J—
high success rate ] high speed
Optimization method: ‘ Local ["Aefinement’’) j
Adwanced settings...
Save & Quit < Back Met » | Cancel |

66: TAP—F—6: EE{LOFELL T Local(Refinement)” s B BIFIERIRENTWS
IR

ZTOBDEIT, ALK O T X TOJFRAITH LB SR ESITWDE AT,
Endeavour 1% “Optimization method” &L C“Local’# @R L CEE£§, TSN OB E IG5
THEASNTELONZFOEEFR RSN TNVET,

A I — N L TWO Wb TEnb sy —NMaD& s E4RELET, v —RHEE D
X 67 DI TNWAZEZHERD b, ~— 71T A, [Start ) RZ 2L CHEAZBBLET,

Preparalinn of Structire Solution’= Step 6ot 7 @
Define optimization zettings.
Seed value [or range]:
Lost function balance: J\I
potential energy 050 diffraction data
Dptimization speed: J—
high success rate ] high speed
Optimization method: ‘ Local ["Aefinement’’) j
Adwanced settings...
Save & Quit < Back Met » | Cancel |

X 67: m—hnreiifl (“refinement”) & 1 721 Ehi & — R OIS EILRE)

T ZOREELE B LRWEBITORER L 10 [0 local optimization AFEfiSIVE S
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FHEDE T3 DL -7 = N DME LY AR D LRI B IS TV DO R bbb EBWET, 2k
local optimization OFERIZHIGLIZHD T (X 68), Refinement 130 FEMEREL £ L 7=, R [ +-&
AR OE N KEL->TOET (R NFOF7=72fEIE 17.25%)

®) Fe Et vew Dffracton Sructee fuld Pooe Took Window el

DI MRS Bo-RiR re2BRs@EOTNS RN

A
050 ¥
3 0.50 s
50 &
0.50 E
]
9
I
L
" . o
p o }F\‘ “-?"P\ { )
= WP Nl bege
—
2
BOG—] e ]
600 -
ProcestDocunant | LDFS flocal oot | ot
00—
Progress
00— A
I F l
Benave |
T T T T T
s o & "' i, g .
2The O

BHR OBOL @GSO H @ - T

Suceess, 1352 bords creatnd.

68: Refinement OfER: R KFDENLY/ NIt DE/r>TNVA

RelactormIT. 3% AApawmm 1AM otoms (1352 bones 1) pobdedia

COBEBETHEGEMT O ot AT T T, Byiar 4 [[GEE. GO IRER T AR — MM T4
F9, FEEUTHET ADRERINTWDIEEMRD L, [View) A==—/5Data Sheet | %52

(T4 B R ) T T (B B R T — 2R R BT LN TE R, 2O HEU %

ROFRRITZ LT — AL TEESMAONET,
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Visualization Tutorial HWEEFa—-—r)T7IL

ZInbDEya Tk Endeavour OHREALBEREIZ DWW TZOEMES EA L £7, Windows
DEIRTTT AN —FEREGIL, AL Ea—2 T s T LAOM AR5 10 ORI L 35,
Endeavour [ZEHE7RIMERE XIS L LT @ 722y — L CTHY | T ORI EUZE RS TlEb £
lvo Windows OEAEIENc 22—V Th o> TH AT TRl 2 AT R ITITE AL TBILERHY
F7°, £z Endeavour 7 A7~y 7O E (D1 D IZOWTHHANIHZEL TRV TLIZSYY,

Session 6: First Steps (Quartz)
tyiave: E1RATY T (BE)

Ky ar TEROIIRFIHIZOWTEVET,
® Endeavour (ZX-> TESNIARET 7 ANV DFEFHTT
® HWEVAUNUORR L, M OREIEICE T2 MOEL )
o HIEEF N DOMEDEFH I

® HEIEDORHBN OS]

ZOE 1 A7 TIEHLNUO B SNIAEE T 7 AV & WV CREABREZEE LT, Hiffshb
REEER S Z IE LV EIZELITIEEI LIS BUOINNIOWTHEDE T, 8 2 277 ClIEER IR
9% Endeavour ODEREIZOWTEELET,

7 7 AN DFFHIA I

HEHEY — L N— 1D “Open” R 22 ( = Ve Vw7 LET, T 4178 “Examples¥Tutorial” &3, 7

74V “Quartz.edf”ZX 7 N7V 7L TLIESW (K 69)

- X

AN /yEBEODSE

r o

BHZOBOA @S0 KD T

69: P FINT7AL Quartz.edf NE—RENTIRAEE
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/2 _E O IIEIE R DB E SN E T, AROEHT 7 — 2 (WG O 7 — 2700 H B E
HENTZbD) 13T 74V M TR, B FOFIS, TR AMEBRIIA R ORI R RS ES, A1
ICETRENDDIET 7 ANV TIET —Z =TI R, RO E . EOMDA T V= NI+ 57—
TNT =HEFRTEET, INb 3 SOFEBMOETN (A7 Vv 2) T~V AIVBE TEET,

HEDEELBE)

0“RmamnXﬂ”ﬁ?y(%ﬂ%?Uy7LT<ﬁéwo%ﬁﬁﬁﬂv??Xﬁ—yﬂﬂﬁ%%%ﬁﬁmi
T o YUADERZ MU EFEUREBE T 5L, x WlZiho7o, HDWT y #liZih 7 [El#R
ZATHOZENTEES, (Ml XE A e U CRRESAV TV ES . x fll X\ A ),y i -
FaEWRLET,)

o “Rotation 2” #4:( @& sy LTrza, x i, y B OB, 4 1% 2 iz i-

TeRHRZATHOT LA TEET, (2 #HTEEIZEE THY, HIR7ZDIT [ Z AN TVWET)

o “Shift” Fx(B)ErIo s LTSN, DR S AR RS A BB S5

TENTEET,

¥ Automatic adjustment ¥EREAZENL TWHEBEIL A, (BREA RN IZT 51203,
“Picture” A==2—T“Adjust "B, “Adjust” ¥ A7 1/ T“Automatic adjustment”DF =7
ZIETLTIZEN, )

® “Rotation X/Y”ﬂf&‘/(¢)%ET§&Uy7LT<TiéU‘O HOERIZX O F L2 2 FEE 3 50T

1372 OO EDIZEHAT 2 RUTEREL TTEEN,

® HH DOE—RIZEAIZIZ“End Tracking Mode” R&( & V=77 UET, <Esc>F—%#

EThEVEE A,

EERD FL.L S OB E)
® b B HD SiF a2~ T ATy 71 I TLIZE, kIZ“Center of rotation” R4

(***)% 2V 7L+, Endeavour [EEHED B LA RIRS NI T O BB B £,
o “Rotation X/Y" K2 ()% 200 s U s, HEELHT-7 0 SO £V L CITb R ET,
o iHE DT —FIZE3 b End Tracking Mode” £ 7 ( B Y2000 s c<imsin,

® <Shift>F —ZLI-FEMEET D 2 2D Si A FEZERL THTITEE N, KRIZ“Center of
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rotation” R 2 ( e V&) LE 7, Endeavour 1X[AHED L S & BRI SV IR 7D H ]

WCBEILET,

o “Rotation X/Y*R2 (VR /Yo s U £, Bi7-7e oo L Clis O 1,

SEREDEE

® “Enlargement factor”R#( s Va7 U TLIEEN, EAUENS T AT — Y VDR IRHE
NET, LRI WU FE~TAEBEN T HLILRRNE R TEET,

s Automatic adjustment FEEEEZHNL CTWBERNEV LA, BEREZ RN AITIE,
“Picture” A==2—T“Adjust B, “Adjust” ¥ A7 1/ CT“Automatic adjustment”dF =7
T TEEN,)

o HEEROME A LT AT Zoom R EL (VB2 s o RO IR B BAR TR
RECILR UV MEIR A CHH A E T, v T ADLERZ L Z BT L E SN M S X A R
FoRENET,

o “Center+ Adjust” K5 (B 2 FI3-2 L E R A2 1 R EL T 4 b BED K
KON SN ET, FRICEEEDOLEERO P OIS T, <KFOF—24 2L THEU
MERENFEITENET,

BT
3 IR EZ R L2 L CTRix OLL FOET VAR TEET,

O UATET (A DB T TERSNAEAOBRERSNET, ZOH HAOH
RN AAZKHELET, ZOET A TIEFEE N ERSIV TR IRV EF A, ORI
723NN ELUIRLIEHY F3 (RRCE L EMOLE) , fEA ORI R EH ETHZTH
N0y PG DR REACIC IR T3, ZEM K E (space—Tilling) DI FRHFEINFH A,

® Ball-and-stick &7 /1L( o YOGA . JRFITER T, AT, Sl cRsnEd, 2z
Endeavour OEAHEET L THLHVET, RO YREE(SELLITED, BT ZH RS
space-filling aspect ik c&xE4,

e Space-filling 7L (MDA HEARERSNT. FEOBOERIAVET, 770 FAT

— /LA (van—-der-Waals) FEMEHI, ZHUCE o TERDBEMLIZVELRDE -T2V ET,
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ZER DRI FRI TITET DS MR L O EFROMLRITHEL R0 FT,

o “NHLWNWTHNDOET NMIZEBWTHLERE—RELT flat. HB\ T rendered ﬁ‘)‘i%?)i‘“(“%iﬂ“(‘)

RH T flat L rendered #E H T&E7), Rendered E—RDHA | LOEDILWRETEAL
M0EY, —F7, flat T—FOLFEITITMBE A =3I AT E T (FRIC RIS ERIERE)

BRENAE MR LBN 2 T i

® Ball-and-stick €7/ O—EEIEAIEEF5 H 4 (thermal ellipsoid(@ﬂfﬁ"/f“%ﬂ?))f“ﬁ“o

CHUTBMEENC Lo TH b3 ND R T OB A RBLLIZH O TT, ZAUTIER G BN T A—H
(anisotropic displacement parameters){ZhESIFMMBA LI T, ZIUT—MRHIZH R
e DEHT T —Z D LOMGFOIVEY Ao BT ENSTA—=ZDIFRIIRNE T —FRRHHES,
® [ilfi7Zfif&(coordination polyhedra) L/ 1 DL A BESL7-H 57 DICHWBIVET, RATHY
HEN L EARIC LS TRELEI, o8 2 ORIENIY B OMEEZ R T LIe0ET, ZURE)
ERREAR. BAAI L MRt ball-and-stick 7 VO—EREL ChEBERMITONET, B H

PRAHE R T2 B 8 T 48R LT |- Add polyhedra” K7 (P )220 724
BRI
% Endeavour 13475 (parallel projection)iZd» TG A F RLUE T, ZHUIEEL MEIRLE

SRIND RLIZZ LI L RIRGE T S OA TV =/ M RI L EOEHRITHIZ HIVET, FATHIT AT
IRRRELTRIRSNE T,

LU NI R IREE Ta QDD TSV ER A, 10 B R O8I 505 EIREE 5
LEXTHY, O IEIT T O (central projection)EFEIEET, ZOHA . AT EATICIX
HED RN | ST A BIR A HER T D DT HEL< /R0 E9,

Endeavour 1337 D EE VR —RL TEY“Perspective” R 2 ( | )THIEEZ BIVET,
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SEBEIE

D 3 WIHRII R 15 (stereoscopic projection)iZE > TRAZENTEET, ZOHA | 1%
ERIL 2 O BUCIEARETE TRARSNET, TNEIUIRFREERD v SO FDOVITHTED A B
(stereo angle)/=(F AL 7= E CHiEiS L E 9 (X 70),

70: FHEDOSLIEEE

VS ORI BT BT LTl OB R LA O L BT LN TR ET,

SMREEEE T 55T LR LI T D LB DY ET,

SRR 2 D5 B IISLARIREE A~ & TH, ZRODIREINTA DO FiE WV TEA DR
BagEEL £, Ll U2 DI R IREE A 2 COMLREDBFOND IRV £, MO
KD H R & R TR R 2 R U B DR THTIIZEN, 3 RITBREA P IREIZ R A TSHTLLD,
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£ 2: AROWEL 3EOETT NV TERRLIELD, EBUT flat B—F, FEIX rendered £—F

'J‘*Wireframe TV B Ball-and-stick €7 /v .Spacefilling TV

* 3. AFEOHEES thermal ellipsoid & polyhedra #HAWTHELZH 0, EEIZ flat £—F, T
B%lX rendered £—K,

I@Thermal ellipsoids @ Polyhedra
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Session 7: Building up simple structures (CsCl)
vy ar 7 HRLGEEDEE (CsCl)

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,
o EETFT—HFDNI. EFEFIE
® LA filling |Z LA X O VERR 715

Endeavour (Z— I fEDNTWDFE A D7 7 ANTEREL STt & T — 2 &2 AR —h 5L
NCEET, LOLE RO T =P FELLRWGSITENE T CANTHIEILRET, Aty
Tar TR b7 A(cesium chloride) Df it > TEDOFNEEZFHAL £,

BET—2ZDANS

@ FEUEY — )L S—D“New” RZ L ( O VU I LET, IROT 4R TIiE“Crystal structure”

BER L TLZ2, §75& Endeavour (ZHAMS 1L 22 MBI T 27 74V Ml (VR = 1A,
AEE = 90°, ZEMEE = PO EZHAWTEE Y Rt —7 0 LET,

® = T“Structure” A==—X0“Space-group” I~ REEIR 9 2L “Symmetry” Z A7 a7 H
FoRrENFET, ~vr - ET—H (Hermann-Mauguin)it 5 “P m -3 m”ZEBEA S5V
ARPBEEYIAH ZEIRL, OK 227Uy 7 LET,

Hermann-tauguin syrmbol:
P m-3m(221)
Cancel
P41 32(213) [A] Internal Space Group Number: 22100 A
w141 32(214) I'_Tt.TabIesN?r Equivglenthlo.: 521 : L
i ermann-t auguin Symbol: m-3m B
P43m(215) Hall Symbol: P 423
F-43m21E) Schoenfiies Symbol: 07T
1-43m[217) Foint Group: m-3m
P-43n(218) Laue Graup: m-3m
|4 3d [2] . Centering: i Primitive [P)
B m -3 m [221] Symmetry b atrices:
¥ Pn-3n(222) [»] o) #y.2
[2) VK2
" Sort alphabetically (3 HopZ [V]

® KIZ“Structure” A==—J5V“Cell Parameters”a~<> K& &R 4 5L“Cell parameters” # A
TOTNFRENET, SEHEF ORI EIRL/ZDOT a = 4.1154 LVWWOEREREIT T4 T
T, D/ RTA—=HEIL B I hSILET,

( ell’parameters 1

4115 alpha | oK. |
beta Cancel |
T

L= S

v Restrict cell parameters bo crystal spstem
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® %2 “Structure” A== —JV“Atomic Parameters’ 2~ R%&#&R L “Atomic parameters”

AT eREET, BB 7 =22 AILET,

Atumil: parameters ]

Atomic parameters: D efinition l Displacement]
Cs 'Cz1'1.000 %
£l 'CH' 1000 ? Element:  [CI  +| Posiion: |? =
Symbok  |CN ®: [1/2
Diidation no. |1 ¥ |12
S.0E: 1 z 172
Inzert Attached H/D's: |00 < Site: 'W‘
[~ Copy from actual atom Description: |
Delete
Ok | Abbrechen |

® “Append’RFLaIVy LT, F£ 4 ([TRHMSNTWDT —F &% 4 7 +— ARy LTl
TEEW, FERFRHALD T T4 % (DWW TZOBEZ AR IRL £,
® OK &2Vy /L TH ATl ZMLES, WG4 RO T =22 — s N TOEE T —

INFRSNET,

# 4. CsCl HOJ I A—4

JLFEH TUIRIV {5 SOF X Y X
Cs Csl +1 1.0 0 0 0
Cl Cl1 -1 1.0 1/2 1/2 1/2

DL E CREERRAT IC B2 T — 2D AN TNTHE T LELTZ, ZOMIZ“Bibliographic Data”d A Jj% %
ET2a~v  REHVETN, FXa AT —var A0 CREEMITICHNEDIEH TIEHV EE A,

HHIORIER, HONNTT 7ANTERNSA L R — b ENT-T —HTh OB ROEA . iEL2FoR
THTA4 RN ITRANTE RIS TOER A, BER AR T H7-03E A2 07 7 a—F D HE
INTCWET, FoT7 7 a—F THEDNTOW IR AN IO 72 TRV EE A,

b EARDITHENR A ONEE R RSEDHETYT ALFETEOFEIENR LR FRER E W
BRI EI T Ta—FLEXET, LLELOGE BN LRD L0 K& (“super
cell”) ZFRERT- N B WIERNELNET,
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A EHDOEEROHE

® “Add cell edges” A& ( [ Va7 U7 UBALRE DB R A R LE T,

® “Fill unit ceu”n%‘é?‘/("o)%wwa“ék%{ﬂﬁ%f%ﬂm@?«“‘f DIFF-NAERSNET, B

NEAEF- O HUNTITHE R T D3 B, ZOREFICIE 8 SOy AR F AR ESNES, BT
LA OENICBE T 2L BWERBAGL-DIC, S EITLY KEREEEZ R R TH28CLE
R

® “Build’ A==a2—FD“Fill" V7 A=a2—»05“Super Cell’a2<REER L “Fill super cell”# A
TarlEEET, TOH T2 x 2 x 27HBIR 7> 2>“Create cell edges automatically” 125
o/ —7% AT OK 2L TN, K 71 1TRENHE970 65 8 DDBAND/eHffkiE
BB FRRSIET,

FiII supercell W

Select super cell oK
" Unit cell [0.. +1]

" Double cell 3 [-1 .. +1]

" Double cell v [-1 .. +1]

" Double cell Z[1 .. +1]

" Quadruple cell 3 [-1 .. +1]

Cancel

i

Apply

Epsilon value: (001

W Create cell edges automatically

¢ . ¢
© | ©
‘—¢—¢
© | ©
¢

71: CsCl OREER: KBNS E 'L 2l EFR, 7272 LIEERL TOVRW 2D IEE O 4 &
VLN RLZ TR R TEE,
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Session 8: Using Coordination Spheres (Graphite)
vy ar8: BEUEBDOER (V5774 1)

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,
® HINHRTF D filling | L AHEEX DOVER L

o FAZE O filling (Z LD HEFDOHLK
® BORIET kL

B A7 B (coordination spheres) DR EIZLAL A VHEEDET WALIZOWTCIRBIER 7T 7 7 Ak
(carbon modification graphite)Z#llZé>CRAL £,

B 1 ATy TIIER S E L £,

fEHE — LR — D “Open” R 2 ( = Ve Uy LET, X A7 us T “Examples¥Tutorial” 7 11

ZR)ZBIN | “Graphite.edf” WD 7 7 ANV EE TV 7 LU FET,

BAF OBER O E

o “Add cell edges™ R Bz 210042 L Wifitks T OB RF RSN ET, B EOTR

DERR CEHITTTY,

® “Fill unit cell”ﬂf&‘/('@)%7Uy7bf<fiélﬂo HAAR RO N TORFNERSNDDIT

TR, SOBFAILRFERF 2 HRERSINAITEE A, Ball-and-stick 7 /L3RS
NTCNDLZEEERLIZSWV, YAYET VOGETEERFIEREL TLOERSINETAL (VAT
ETTNTIE 1 DOFFN 1 Ry MEEDOREITULNERINRW =D IFEAE R EFEA),
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BN DR E
® “Coordination spheres” R ( L V&2V LF 3, Endeavour 13l &% DJFEF 122>, BEE

DA HERENICH DT B FAPRBR L. TNOEFRLET, TORE, BLALE O Hl &k B -1
EORNZITFEGVRHRESIET . ZOEMFEE 5 BNFERD KL TTESU Y,

® “Center+ Adjust” A& ( =2 VAL, BB AR T 4y T AL ELE(

72) o

X 72: ZEEROBAETLRFBNDRD 2 ODL AV DM BB REINTOET,

B 2 ATy TIIREVAYHREDMERREEELET, T72bb 2 SOEH D2 Es T L
ECmEERELES,

RFDEDER

® LDOLAVIZERTHERDR T2/ LET, RENDHAL T I ANA=2—Hipb Select
molecule(s)”2v> RERINL TEEW, Endeavour [ TBIRSNIZFT-E272 035> TH TR
TORFZ RN —F LR ELE T,

® SEBIREINIZFFDO— 25 HEL7yr, A EIXEdit" 7 A=a—H D “Atom design(s)’=<
VREBERLUET, Forsiud“Atom design(s)”# A7 r7 £ TInterior color” &L Chka iR
LTS, OK 27L& EHEDOJEF13 T N TRk CRRSNET,

® D 2ODAT YT H FOLATXIZONTHITo TSN, 1L LA T F 2 @IRL £,

® “Wire model”R%Z:( A)%?U‘y% FoRTEE ball-and-stick E—RSUATE—RICER

LET, ZHCEo TRETDADFIRERVE T, GBI F ORGSR ET,

o “Perspective” B (T2 200 s oL Bms AT - 01 2 £,
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® %I “Picture” A==a2—Mm5H“Rotate”a~ o REEIRL £9, “Rotate structure” ¥ A7 /%
FAWT x #li7 A 90° D [El#EE 1T TLTEEWY,

WD BAR D TR EL AV O T NAHIEIC R RSN TWET (K 73),

73: VI77AMDIRBLAVIZEED F AL RTZK
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Session 9: Exploration of Complicated Structures (Hittorf's Violet Phosphorus)
vy a9 BHEBEDRER (Hittorf DE V)

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,
® NEDTFANERNSDT —Z D3 IR A B TT

o HBEDUTH &~ U ABREICL> THERSE 571k
® P B % B PRI L TIT< ZEIT KD BEMEZR G A O~ T

#(violet modification of phosphorus)iIN 7V EHE S S IE 2 F-> TR, G425
7o, ZZTHE 1 DO IHAZ—R L, BERERICEANI B 2R R L TITEE T,

BANDIRF DIERL

° “/—11//<~0)“Open”n”§5"/(ﬁ)’&?U‘yﬁbiﬂ‘o X A7 vy ¢ “Examples¥Tutorial”7 4L-7 k

V&R “Hittorf.cry” 77 AN EX T NIV 7L TLIESW, ZO7 7401 ICSD(norganic
Crystal Structure Database)ICH 326D T, BRI B EICA I ET,

® “Add atoms’ B2 (¥ rVor42L“Add atoms” X AT OY RERENET, RTA—HY

AR DTN (P21 A, OK R ALET, TRUCKIIVIR TR 1 R fRShET,
Atoms from parameter list: ak. |

‘P18 0000 49 -0740 0701 0174

T
P19 0000 49 0404 0176 0169 ul Cancel
P20 0000 4g 0581 0354 0157 a

ol Apply

P 0000 4q -0.054 0323 0.201

Symmetry operations: Bravais tranzlations:
(PN (0. 00,0000,0.00)

Integer cell translations:

,U_ =3 <=,U_ ,U_ (=Y <= ,U_ ,U_ =Z<= ,U_ Reset selections

LCodelz]: |

® “Center of rotation”RZ>( +:+)%?qﬂﬁ"&ﬁiﬁiéi’bfﬂ‘/ﬁ¥7§§‘74‘/l\‘ﬁ0)EPID%BK?%%%M\
[RIFFICZ AR F il FE9,
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Bz B DER E

® “Coordination spheres”RZ/( .)75: 5 EHLTZEW, BN BN ZOFEILRLET,

o < UABETHIE R Z RS, X 74 DIOHRBITHBIAZE T, £ “Rotation X/Y AR

(B2l KIS R Ty 2B Y I L .~ AR BN £, R e

N IEEVFET, LEUOEEIZEFBIAD725°End tracking mode” R4 ( % VLT

VN, TEHRSTZW 1L 2 DDOIFIE 5 ATEOF 2— T NI TWAZEN DL EENWE
T, TNBITBEWIZEAZBHRIZHY , FTABEL LD T2 L TSN TWET (X 74),

T4 BN AZ 5 BRERIET A Lo ko THERR S 7= Hittorf %Y 757 Ak

® Wi DMENTEES2D, “Build” A== —7%“Coordination spheres” a2~ RE2#EIRL T2
W, “Fill coordination spheres” % A7 a7/ nFRSLET, “Number of cycles”% 20 (Zt&
v . OK ZHL £9°, Endeavour IZXVEZENESIZ 20 BEHLRENET,

FiII coordination spheres ]
Central atom types: Ligand atom types:  Mumber of cycles:
Cancel

| Create broken-off bonds Apply
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2 BOVAVHNEE, TIUSZORTDIRD 5 ATROF 2—T b oGRS T0HE BN ET
(I 75), ZNHDLAYDPEEE > TREBIEE DS TOES, LAY RO E B & EE 57
O G HEELET,

75: Hittorf DRV DI KER GG, b AOT 2—T DOl A YR X LT ARR
SHTVWET,

HIER DHIER
<Ctrl+ A> THEE X 2R Z IR L 72 6<Del>F — 2L TTESW, ZIUS > THEE A HIBRS U E
ﬁ—o

T LVEFH O filling

o “Add cell edges™ Kz (B2 2y 2L E9, ZiIck - CEfTH T OB RENE RS ET

® “Picture” A==—F D “Viewing direction” a2~ RZ1IR$25L“Viewing direction” & A7
O NFRENFET, I T EOmMEE (L, 1L,OICEELET, FOHIiT Ay, w DD A
N7 4= RIZEPBIEIZ 1, 1, 0 EASILTLIEEN, “Set” RAZHILT-# ., “Close”12d~>T
FATOT U ES

® W Fill unit cel’ A2 (FO)22U0 s LETF, ZhUz Lo CHALE F DT < TOUL T2

FRSNFET
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BN DR E
“Coordination spheres”R%Z>( L )& 5 |7V L BN OPERELT > TLTEEY,
T 2 BoREENSR0 AV BEMRICHAZEN A THENAEBWET (K 76) , 204 41X,

HAE RG> TODHLDODFEEIIL TRV 2 DOH T 2=y MISHIZORSIVET, 20 8% TR
FHIDITHHED AT =) 7 L TAHET,

76: VRF DRI —2

WER S DEDER
® LETROF2—TIRTHERDIRFETVADERGI Ty LET, ATV AMA==2
—INFREINDHDTEDH 5L “Select molecule(s)” v RERINL TZEVY, Endeavour
EBHRENT R FIZ DR TV T R COR AR ELE T,
® BIRINIZETDIHLOWNWTINEFHREF2Z7Yy27L, “Edit”ar T 7 AMA=2—15H“Atom
design(s)”a<w U REBIRLE T, BRSNS ICX LR CRATIT 2T TEE N,

Atom Design(s) =
! |

-

Design l FRadi ] Matanal]

Stle: | Solid/Empty =
Interior
(Eallr Grean w | Brush: |Salid =

Edge
Cglor:|-,a_\ut0 j Per:  |Soid |
Thickness [mm]: |1

v Rendered

Pattern

Colar: .Auto w | Thickness [mm):|0
ok Abbrechen | UI_Jemehmen|
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® T EICOWTHRBRDEIEZATW DT T 7 A M LT 2T o TSN,

ZOENEIZ Ko THE A DRI S TR KVEERZ 2R o 7o LN E S (M 77)

77: ETORED 2 SOBEDR YN —2IZL > TR S TV E T,
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Session 10: Molecular Structures (Sulfur)
vyl a3 10: HFEE ()u.ﬁ)

Ao ar TIIROIH 7L FIHIZOWTFERET,
® Endeavour (ZX0G3FEENE DI THEBIMICER RENS)
0 NRoX LT RDOIER T

S IV IR 2 OFE SR TEDFELET 8, BANS v FidE X R<HMONT=bOD—>TT, ZORE s Dfit
HITEREDOIRE L. 8 DDV T bR B\wX Tk THlRENET, 2o loefiEn
Endeavour TIZEI DD DWW TABI TIIEINLET,

o fEHEY — L X—hD“Open” KA ( = VeV LET, A7 s LT “Examples¥Tutorial”

F AL IR EER , “Sulphur.edf” 7 7 AV %2 7))o 7 TS,

o “Add cell edges™ Kz (B2 2y 2L E9, ZICk - CBfTHE T OB REAE RSN ET

SFDARR

® “Molecules” R ( o V&7 L F9, Endeavour 1XJF 1D/ 3T A=Y AMERES LT M

JRF BRI —F L, A FOVTHEZIHLIOELET, ZOBID5E . MEDRR-T
2 DOERO 3 FREED RSN TOES (1K 78),

&
&

78: BLK&FHIT 2 DD S8 oy TG Loyl B O S

B 2 SOV THEEN EIROEEEEEZ R ETHLOTHHZEE R THELLY, 20 HHDT=HIC
1WA 3v% 7 R (packing diagram)Z/ERRLE 7,
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o “Fill unit cell” a2V 745 L ATE TS FE T 1o Lo Tl - S,

® KiZ“Connect”RZ( i V&2 27 LUFET, Endeavour 13BEEDFE S HE(connectivity 120D

SENFFDFEEEITVET, 72770 I Lo U FDOIMNIIT A HL TWhB72D S
D—EUINFRIN TR DRHDET,

T5T A NDFER

® “Fragments” Rz (% Y2ryorL 4,

o wicPerspective” By (B2 MU AT BICOIE 2 9, KA S ZHILIFIE NS

HOTHRE D T DAL I SIUTWDEE DRI RSN TWET (K 79),

X 79: yhRED RvF 7K
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Session 11: Polyhedra (Keggin Structure)
tyiarll: FEAK (FFEE)

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,

® FEfLLmE AR T my 7 L TEM 22 L0858 S\ g E R OVERL T 45
® iy LELAL 5 AR A L7 e 1 O iR AT 7 15

~TaRVEE(heteropoly acid)DFaAF & HAWTEI Z EAED Al ZRLUET, EHEY — L —f
® “Open” R # > ( = Ve Uy 7L, X A7 ar kT “Examples¥Tutorial” 7 ¢ L 7 R % 38 |
“Keggin.cry” 77 ANEZX T NI 7 L TLTEEN,

A DIRTF DIERR

® “Add atoms’ B2 (¥ %rVor42L“Add atoms” X AT OF RERENET, T A—HY

AR DRA) DTN (PL) 28R TOK IR 2L ET, 1 DOV FF R ERSILET,

[- ddfatoms 1
Atoms from parameter list:

/0P
0125 0948 0035 0.300 Cancel

2,000 96g 0174 0174 0967

[u} ‘0 2 -2000 96g 0175 0175 0325 [l Apply

n W LA0NN 9Rn NPRN NPRN N1797 Il

Symmetry operations: Bravais tranzlations:
[ +[0.00,0.00,0.00)

| |+0.00.0.50,0.50)
ULt mnnenn R

1
1

-y, 0.25+x, 0.25+2
2R N2 =

Integer cell translations:

,U_ =3 <=,U_ ,U_ (=Y <= ,U_ ,U_ =Z<= ,U_ Reset selections

LCodelz]: |

® “Center of rotation” A~ & ( +:+)78TE}HL\ *7- ball-and-stick EF /AR BIREN TWDI LA

RLTLIESN (Wire EFAZERFI1E 1 Ry MEEDORESOREL TLNERRINEEA), Vv
JRATHEED 4 R DO HULERICALEN T 5 TODIET T,

— % Bk PR (generic distance intervals)Z F N CEUZIE OREEEZFTH 720 IZITAE S BFRIC OV
THEERRENMETT, 77+ NTIIRR LG5 (BG4 A4 ) Ok (oxidation
states)IZH DR T XA 7 1TFE A ATREL e SNE T, TOHE ORE A FRBERIFE XA 2 4 18
(effective ionic radiDzELGHLREIZHLOLELTEHAINET,

T 7 4V CII AR A HESN TWADO T, “RENLRE CIIEERN L EILRDHARH
NET, T7ANEALR— N T2BZFDHERE A M (connectivity) 2 F =y /752 BEIOLET,

-85 -



EAEHDOF vy

® “Connectivity”RZ>( o Va7V, “Connectivity "X A7 0l AW TLZE0, FEAIREE

DR FZAT OBEEMITIRDB\YTY: “P+5-0-2", “W+6 - 0-2”, “O-2 - H+1

» -
0 —

ZCT“Bonding sphere” b EREINTZTNE T A== W+ 6 — O-2" &R L TLEE N,

“W+ 6 - 0-2"12xt9 % bonding sphere @EEEEA/NSDHRDO T, “DMax” DfEi% 3.0A 124

BLET, RENELHERD ETOK| 227y 7L TLIZEN,

|

Select atom pairls] to be connected: Evaluate

+ + . A

+ + LI Beset
v TR
. EI LConnect | Setlings.
5 g
Bonding sphere
b - 0-2 v DMin: 0972 DMag |30 ¥ Statistics

Cancel

4
Distances:
3 34 calculated

| | ||E | | ‘IH'
2 4

[

Bz B DER E

“Coordination spheres” A& ( L Va7V 7358, ROV RFIZBEEE L 72 1B P AR OB IS

0% 4 SOMRIFRFNRONVET,

® “Build’A==—"F?M“Add Polyhedra”’ =~ R%Z&R L “Add Polyhedra” # A/ 7/ Zl&xE 4,
PLOFAEL IV P)e, VBV REFE L Tt (0) 2RI TLZEV, £72 sphere DF

A7 LLTIE“Generic” @ IRLET,
Add polyhedra W
Central atoms:  Ligand atoms:

W +6 Cancel
02 4
H+1

Type of zphere

(¢ Generc (spheres from connectivity izt

" Fived  BMir:| Ritda: | Design...

Anale epsilon: 1 [ Ovenwite exizting polyhedra

® “Design...”R¥%27Uv 7L “Design for new polyhedra”# A7 a7 %Bl& %4, Interior

color L T“Purple” %R L (725 “Use central atom's main color...” ®F =7 %4 L TEL
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VERHNET) Edge @ thickness % 0.5mm &y hLFET, £7-“Material’ ¥ 7 ED
“Transparency” Ofiiz 0 12y L TLEEWY,

Design for new polyhedra 1

Design l Material] Hatching]

Style: | Closed faces « | Dpening angle:

Interior
Color: | [ Puple  ~ | Brush: |Salid |

I Use central atom's main color as Interior calar

I Rendered
Edge

Color: |[Black  ~| Per: |Solid -l
Thickness [mm):[0.5 7

-

Ok | Abbrechen | DOptions... |

® T RTDIATUIRYIA LD OK RE %Iy F 58 FROVFF O ISR GADIEN
R FRSNET,

IL7R AT E DR E
IO AENEET =7 U THAELLD,

® “Coordination spheres”RZ( L Va7V 75 HEPOMUEIRDJEFRICH S 12 @D X 7 AT
VIRFDRRONET,

® “Coordination spheres”R"Z( L Vb — IV I LET, TREX T AT R H T

DEEFEIRA570D AFIFE ENEEIIRD sphere MFE RSN TEET (K 80),

80: Ak OPO WY A JE P BN S A7 Bl Az FE
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ZEARDIER

® “Build’A==—H?D“Add Polyhedra”a~>F%iER L “Add Polyhedra” Z A7/ %#fl&FEd,
LD TRZ 7T AT (W E, UFURFEF-EL TR R (O) 2RI TLEan, i
sphere DX A7 LLCiZ“Generic” ZiBIR L £,

® “Design...”R¥ %27V 7L “Design for new polyhedra”# A7 a7 %Bl& %4, Interior

color 2L T “Blue”Z@#IRL . TOMOREIXLLIFIOEEELET,

eSIgn or new polyhedra a

Design l Material] Hatching]

Style: | Closed faces « | Dpening angle:

Intericr

LColar: ~| Brush: |Solid -

I Use central atom's main color as Interior calar

I Rendered
Edge

-
Color: |[Black  ~| Per: |Solid -l
Thickness [mm):[0.5 7

Ok | Abbrechen | DOptions... |

O T RTCDAATulRyIA LD OK RFA L %IV 5L, Hhdeod IE P EAD & I F VO IE )\
N ESIET,

VU ABE T E AT LK 81 IRSNDIIRILIRICL THTLIZE N, 2O X7 B MER R o
THO TP~ ARIEIT THIEZRRALL TITKTENTEET,

X 81: ¥4 (ZiEKRER)
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Session 12: Zeolite Framework (Faujasite)
tyLavi2: €454 bITL—LT—Y (T+r—DxHA )

Ko ar TRIRDOIHIRFIEIZOWTEOET,
O XL\ THMIEE AT v T OFIE TR T DR

o filter, dummy atoms DOF 72 f# FHE

74—y A Mfavjasite) 1T ¥ AT A M (zeolite) xR ETHHLDTT, ZOT NI r A BIE
(aluminosilicate) DFE G/ F —HFED 1 DB WWE“B-cage” TT, ZEIADTESIZIZI V=
HOWITNI=D LR PLELET, — . SITERISNLE T DR 1 R L2 & iR+
ERLET, % DB-cage 1% 6 AEEZNL TREAINTNET,

B 1 AT T —DB-cage Z1ERRLET,

FEHE — )L N —H D “Open” R4 ( = VaerVw 7L AT s LT “Examples¥Tutorial” 7 (L7 k)

IR “Faujasite.cry” 77 ANVEZ T NIV I UET, BAKE O A XA R EL F2BR
BT/ — 2 OFE N E B TDOINDT-0 . FIHLAERIC/ D &« FEf 2B L E 9, 23k bin
DHDINIZEDIHEET A R A —T o SNET,

BADJFRFDIERR
® “Add atoms’ B2 (¥ %rVor42L“Add atoms” X AT 0T RERENET, RTA—HY

ARHDDSE 17JRF- 28R, ZDMOFREIFZDERIZL T OK RF 27V 7 UES, ZHUTK
ST 1 DOREFPERSIVET D, ZORFR TIXEEHEFOIMIHVET,

z
1|~
©Ua000 19 0125 0948 0035 0.300 Cancel

B
0D 01 -2000 90 0174 0174 0967
0 0 2 -20009g 0175 0175 0325 o Apply
n o3 2000 9Rn n280 N250 N137 J

Symmetry operations: Bravais translations:

-
| |+0.00.050,0.50)

4, 0. 25+,
]

0.25+z
1 7R N 7R =

Integer cell translations:

’D_ <=3 <=’D_ ,D_ =Y <= ,D_ ’D_ <=Z<= ,D_ FReset selections

Cade(s]. |

e Ball-and-stick 5 /L ( s/ R TR TX EF)MRIRSH TUNB T LA TR L TS (74

YETNATZLEFITHELTUNEREINEEA), KRIZ“Center of rotation” " ( ":"')%WL,

FT, ARSNIRFIIEEY 4 R O FLENIALE T BV ET,
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ZIZTIE Si, Al JRFEOREADIHNBELOMRTHDLI-D, TDOMDJRFXA T I1IMBENRECHET
KERR DRI G bAN TELZEICLE T, 23 Endeavour M3R4 . filter EWIOMEREIZ L > TEHIH

jﬁj—o

Filter O

® “Filter”R&( % VUo7 U “Filter’F A7 a4 —7LFE7, “Atom types” VAL FTIx

“SIAI" D B2 BN, ZOMITRINF P DRI £, F7-“Bravais translations” (77—
ZEH) VAR ETH+(0,0,0)” DA ZFEL THUTERINL £ T, OK RZZA$ L7 TN — i1
D7y Si/Al DBNORDIFTET ABERSNET, FIeTANERT 7T 47 ThHZEE AT
HIRT, 2O PHEET A RUE FBICERESNET,

o Nl
Fllter =X
Atom types: Atoms from parameter list:
g Cancel
02 0
NaCa 1] 01 X X
H+1 u] ‘02 2000 9B 0175 0175 O
n T2 2000 9Rn N?R0 0280 N
Mark all Unmark. all
Select all
Spmmetry operations: Bravaiz translations:

Mark all Unrnark. all

EZATABITOREETT /L TIE SI/AL RN EEE A SN TUIRB2W b T, Ziudk
FHNI RGO THAHT-0, fEEIEOR ELHETILENHET,
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BEMHEDOF vy
® “Connectivity "R Z 2 ( ‘:‘?‘:‘)7&?9“/7[/\ “Connectivity”Z A7 a7 %W TL7ZE0, “Atom

type pair(s) to be connected” YRS “SIAL — SIAI D B& 7L | TR TS0 F
9, £7-“Bonding sphere” ®i% &% 3.0 75 3.5A OFPHICA T L £4, D% OK ML £,

a
s 0703 1560
4033 0086
0899 1476
s 1314 2828 |v

Bonding sphere
Sidl - Sial ~|  DMin [30 DMax [35 ¥ Statistics

sssssssss

T5T A NDFERR
® “Fragments”®# (% V&2V sLEd, Zhick-T Endeavour 11757 AL MesEaH, 4

S0 6 AREEEIB-cage BIERLET, 74 ZEFHWTNSTD Si/AL K- OHRNBAERSIE
9, ¥£7= Bravais translations Z#1ELCWA7280 , TR+ 2483720 O BIFH Y —F1ZZ0
LAIThNETA (X 82),

82: TH—T P ARD Si-Al Y7 ik
% 2 AT v Clip-cage ZPAZHARLL T ZEIZLE T, LL Endeavour T AZEERT D

WZIEHOLEZe B R 2R E T DR D ET, TGOS T T MZZEDTD O 4 72 )5 -3 7
ELRWEAITIE, Wb “dummy atom”ZBINd 5LV T 7o —F 2 WAZENTEET,
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Dummy Atom DA
® ETREALEEL, BRI HNAR F DR AR, L, DICVATLRDIIRELE T, D7D
1213 “Picture” A=a2—0“Viewing Direction” 2~ RE8&IR L, “Viewing Direction” & A7
07 %HEET, “h, k, VOO AT 74—V RNIZ 1% 3 DBy hLIzb“Set’ R& AL ET
(Endeavour IZZORF R CTHEEEZET), TDH%R., X AT 0l Ry 2% AT ET (X 83),

Yiewing Direction

Wiew along axiz Close
I” Opposite direction
“iew along special axiz

wyw |0 0 1 Set | Define asis

Wiew towards plane

S ol

Current settings for hkl=1.1,1

I™ Save view as standard orientation

83: 7 —T AR Si-Al V7 HEED(L,1, 1)Vl ~DE

® Ctrl+ A>E¥—#{EL, TR TCOAT V=7 M @IRLE 7, RIZ“Structure” A==— XY
“Insert atom” 2~ REERT 5 & “Insert atom” ¥ A7 127 232 E T, Endeavour (X354R
SN OHFLREBEICHAELTERY, Thad I—fi FHOMEEL THRRLTETWET,
SEIOHITIX(L/8, 1/8, 1/8)EVIHALE N EIUTEZ Y LE T, TOKIZ 7Y 7% <Esc>F—aFiL .
EREMRIRLET,

Inse It atom W
Atomn symbal:
%:|0.125 ¥:[1.125 Z|o1zs Cancel

The atom to be inserted will be added to the
parameter list az "'Diummy atom”'. Use the Atomic
parameters dialog in the Structure men, if you want
to change the atom's properties hereafter.

[v Create atom at current position
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ST LT I A E SO TS ERD A AT 2 £, BE AR — 25— ko
R CERTEET) . AT ORI I JE T OE A& TS LA TR S0,

ZEARDER
® “Build’A==—"F ™M “Add Polyhedra’=~>R%Z&R L “Add Polyhedra” # A/ 7 a/ Z &£ 3,

PLDOFAELTEY (FI—FHF%2ET) &2 VT UREAELU UL SIA 28 IR L TL7EEN, £
7= sphere XA 7L L i “Fixed”Z#&ER, “RMin” 12X 1 Z, “RMax’i2iX 5 v LE9,

Add polyhedra W
Central atoms:  Ligand atoms: oK.

a-2 s ~

MaCa — [0-2 = Cancel

H+1 =) |MaCa — 4
vl 4 [

Type of zphere

" Generic (spheres from connectivity izt

= Fived  BMir: |1 Rba: |5

Angle epzilon: 1 [~ Ovenwite existing polyhedra

o LIV T ALEEDOT AL A ETHI-DIDesign...” RE 22V 7LEd, “Design
for new polyhedra’# A7 a7 FOREEZ Fit R DI TLIEEIW, 7=, “Material’#~7
Eo“Transparency” Dl 0 LLET,

® 5 1%1C“Options... " RH %7V 71 “Global settings for polyhedra”#Z A7 u/ #B&Ed,
“Ligand atoms reducing factor’% 0.01 {2 EL TIEEWN, ZHUT K> CTE I IRTE SIS E:
THERTORESIIAZ VR EIZ/RDET D, BT HIELIXAEETT,

Design for new polyhedra Design for new polyhedra g

Design ]Matena\] Halchlng} Design  Material 1 Hatchlng]

Style: |Closed faces «| Opening angle:

Specular reflectivity

Red ST
Color: | [ Light rey | Buush |Sclid =] Erezr|L oot

B [ )

Interiar

[ Use central atom's main color as Interior colar

" Rendered [~ Rendered
Emissive reflectivity
1 —_—
= - Fied |0 -
Cobr[Mléwe =] Ben: [Solid | Geen: |0
Thickness [mm]: |05 I~ Blue: |0 — [

Shininess: |128 Transparency: |0
‘| Abbrechen | Options. oK Abbrechen | Options.
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[TOK %27V 7L TRV TWAE ATl T _XCHULE L AN 84 DIHNITAKRSNET,

84: T7r—Vx P AMHDP-cage L HE K TERLIZLOD

% 3 A7 YT TlEP-cage A 272< 6 AL Z AR RICLET, ZO7DIZIEB-cage DHH LR
o7 ru—F 2 R0ET,

Dummy Atom OfFA
® HUMXAFHHELET, “Picture” A== — LV “Rotate” 2~ FZ#IRL | “Rotate structure”
AT 0T ZBANTTEEN, z BiIRT LT 30°AF%E, x i, y B L TE 02 AN LET, KIZ
“Apply " RE %Yy 7 UET, 18 E SRR T H SV ET 02 AT 17 1 IBR TR BB ISR 72
WET, S EL z fiofE% 012, x #OfEA-20 158 EL, [OK &2 7Yy 27 L E 7 (¥ 85),

85: JEHID 6 LD T ZBRL LT WIS EHRSH /2L 25
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® RITEEHRD 6 AR T DI 123 N TEIRL £ T,

® " DIRFETH N “Structure” A==—JV“Insert atom” a2~ REZEIRL £9, Endeavour [
RENTIRF- O LR AR L X1 FOMEELT(1/4, 1, 1/DE#HERLTLDD T, TOK]
ELCENEZIT ANET, SHIC OK 2L CRIVIRREZMRIRL £37,

Insert atom 'z'

Atarn gymbal; D urmrmy
& ID'25 T I-I Z IU-25 Cancel |

The atom to be inserted will be added to the
parameter list az "'Diummy atom”'. Use the Atomic
parameters dialog in the Structure men, if you want
to change the atom's properties hereafter.

v LCreate atom at curent pozition

ZOBIEIZ I TEERD 6 AHEO T LIIH I—FF MR ASHELT (4 86) . ZAVE B A DT —
Z—b EiCb s Ed,

86: JEEBD 6 AIENICH I—JRF I fASNIZLIA

o 6 FAFEITHRTTBHI—RA DR E LA FRIEIC > TITWET,
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ZHEEDARR
ZOEEDT- DI RN T AV B e T DN ERHYET,

o “Filter’ 77 ()220 /LU Filter” ¥ 47 0/ 2 BIX £, FFAAT D DI 2 SDFS

— R AR I LT 27 B RO T T RN TR S B/ L T S, RIZ“ Symmetry
operations” EENNT=T7 4 — VR TFERO “Mark all’RZoa2 2707 LE9, FHUlL>TT T
D7 T _X—7ZEHa(Bravais translations) 2NER S ET,

Atom types: Atoms from parameter list: 0K I
02 Ca 'Ca2 200032 0770 0170 O)a Cancel
MaCa u i) ‘08 2000192 . . . U —I
H-+1 = H 1 1 000 192% . .
o el -
Mark all | Unmark. all |
Select all

Spmmetry operations: Bravaiz translations:

tdark all | Unrnark. all |

® “Build’A==—JY“Spheres”’a~F&&R L “Define fixed sphere”# A7 1/ ZEIVTL7/2
U, “RMin”% 012, “RMax”% 4A 2y L E3, OK Z#9-¢ Endeavour (X Si/Al JF& 55
GADNIZHDRZED ST I =&Y —F LET, TIUTL > TH 6 AP RIHICE I —
JFAFRRESNET,

efine fixed sphere

BMin 4} [0 -
Ritday [A]: I Cahcel |

N THIERD LR FIREIZ /2 > 72D TR X DRI T 4 v Z 23D Si/AL A 2R % 4
RV E£7,
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® “Filter”ARZ( &)%‘:7Uyﬁb“Filter”ﬁ%?’Df%Fﬂﬁ%iﬁ‘o “Atom types”®—EH T 7|

AT SIA SR TEE Y,

Atom types: Atoms from parameter list: 0K

Ca 'Ca2 2000 32 0170 0170 U.b] Cancel

o ‘05 -2.000 192+
‘H 1" 1.000 1592¢ ... .

( ?1

Mark all | Unmark. all |

Select all

Spmmetry operations: Bravaiz translations:

tdark all | Unrnark. all |

® “Build’A==—J"“Add Polyhedra”a~> F&&ER L “Add Polyhedra” # A7/ %#f&FEd,
HROJF-ELTUL Y%, U RRFEL T SIAI 2R L T<ZEV, Sphere A7 L1
TIE“Fixed” %, F7-“RMin”, “RMax” DfEIZZE4 1 & 5 I8y L=, OK 227Uy /L FE
(X 87),

IAdd polyhedra

Central atoms:  Ligand atoms: ok,
0-2 . Sid
MaCa = Cancel
H+1 3

| |-

— Tupe of sphere

" Generic [spheres from connectivity list]

& Fived  BMin:|1 RMax: |5 Design...

Pl

Anale epsilon: I'I [ Ovenwrite existing polyhedia

87: 6 AL Z AL RLIZLIS
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BHEDE 4 AT 7 TlIB-cage MDOREGBEBRAHTILLET, ZOOIITMEEZFO, 1, DS
FIZAbEET,
® “Picture”A==—m“Viewing Direction”a~<>FZER ., “h, k, I"OBEDO A1 74— /L RHIZ 1
# 3 Dby hLieb Set" R E IV I L, FAT T Ry 2% AL ET (K 88),

Viewing Direction

[~ Opposite direction

Wiew along special axis
L ID 0 1 Set | Define axiz |

-~ Wiew tawards plane

peef [ [

Current settings for hkl=1,1,1

I~ Save view as standard orientation

X 88: (1,1, DEicfaitea—
BAZ B DILER
® “Build”A==—XV“Spheres” a2~ R%&#& IR L “Define fixed sphere” X A7/ #&Ed,
4B sphere & 0 725 5A 12y kL, OK 2270w Z7 L TL7ZE0 (1K 89)

89: FEIEICSHIZEMIEZBINLT-EZA
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® “Fixed spheres”R#( @® Ve 2 VL ET, ZHICE 2T E TRy LIz —F BRI R X,

IR DY —F 3 2 EEITSNET,

o “Center+ Adjust” Rz ()2l apmm o ko Nz Es 253 L 24 (9 90).

90: EZEZSHIZ 2 BEREBIILIZEZA
ZEEDIER
® “Build’ A==—1XV“Add Polyhedra’=~>F%&{R L “Add Polyhedra” ¥ A7/ Zl&Ed,
YRS TWERNELZE T FIC OK 227V 7L TSN (X 91),

Add polyhedra =

LCentral atoms:  Ligand atoms: K

o-2 .A Sity
MaCa
H+1 3

[E—— |

— Type of sphere

' Generic [spheres from connectivity list)

® Fiwed BMin: I‘I Rt ax; |5 Design...

Anale epsilan: I'I [ Ovenrite existing polyhedra

91: TH—T v YA ROREREICB T 22 AR R (B P)

Ve SN EEXITI T +— % A RDORERRZ DRI EH LI DS > TWET, Z2ICELE
EAE (BON B OR E . ZHIRDIERR) 240K 4221280 SHITEEZ KL TP ENnTEET,
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Tips & Tricks ErERIYY

ML EDOF 2—M 7T V%L T Endeavour OF AMEIZI O W7ET T2 L BWE 23, BReldsEEL
VIODITTIEEBHYET A, BIZHICHBZED TUIWET A, HR7T-MEZ TR HNDHHE i O
KRR A TED L VWIRFEIEHVER A, > T Crystal Impact £ Web ~X—
(http://www.crystalimpact.com/endeavour)iZ 727 AL., Endeavour V1.x (2% 57 v 75—
NSRBI T =y VENHTEEHERRL ET,

ZIZTIE

FHROFE R BOLWERPELN oo EDORHLATEIZ W TRIL TR EET,

o MG DS WIL Endeavour IZEL72H D TL IO 2 BT TIIS FINEBO R FIX 22 EED
B ENLE (special positions)iZdh > IR BN LT > THET, HEEP1 N T2 H5D
WIESF AR DOJEFDEEEVITE TEEHZ THTIEEN,

® [T — SRR L I ET =y /TS,

YT NN DT 2= RAPMNEE 5 TOEE AL 2 D7 = — R BT AT TR T
—JVARNPBBRESNTOET N ?

%51 F (indexation) IZ IEL<ATH I TWET > ? Figure—of ~merit OfEIT %Y TL=
D2 T RTCORGHIEE LS EL T 2

[E 735 — H oD 2013 T BT G L COET ) 2 FEBRIE TlIe <384 BALHE 112kt
LChRHEN 202 AL TS, BRMIZ3V 4P —F =Y 4 hov'—rx7 44
(“Edit peaks...”) Z#fEHLET,

DML+ IEMETT 2 MEORENEHLER &L TILRE A8 EOIEE 7%

(texture effects), BRZETERDSTZMBDILNERSS /A RENE 2 DV E T, FEHITITHELTZ
BEOE =213 =7 =T 4 Z (TP == 4) > TH——7 (REIXGE2) I
a2 HELHVET,
BT/ — DA EORZINET 200f, 8EE, LIRRAENRKRELRVET, FrZT —F D7
FVTANIARE DR DD AT A EED/NSWNER Sy (B A EEDY 40°-60°LA ) DAZAE T2
FOILTES W TR EBT VA —FDRX— 4 ZBFHE =72 F 42T
“2Theta max.”/N\FA—=FEFHET HZLIES>TITRET,

O RTLU Uy NDIERAERFIKIESN, T 74NV IDEMNBERT oy Vai T 5856, Bt
FIHT D (T4 —=RD_— 5) 5 e/ NEBEDEZ A SRAL B DZFUTEN S DETHZEITR
ST BERELZBDLIENTEET, FINODOEEZEBOLEYS modifications 225HE

<z

EHTEET, BRLWEMEIZHYET,
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ZERIFEIZIIEL WS DO TTN? 77— N, HDWIE P N TOERELBIRLIZEN,

EALOEIHTT — X I RVRT L UL S TRTUASEDIENTEL T, FLWDIEHF
R ET, AANARDO AT AEEF LT HERE:0.8-0.9) , T7RbOLEHTT —XITk§ 2 ELE
O TREAZITO THATLIESN, ZLDEE . RT T /V =R X —ICL D b, AR
D hypersurface OEDMEE CTHIVZHFRAIITZ Y 72 E N RS20 Ae LT
S ET,

Endeavour % —R/WITRIIREREGEEZEVOEIZE W TR RSN TEELL, LrL

Endeavour I3 “simulated annealing” $FHENAD T T IV IEIZ > T/ a— Vi i b

IToTWET, o TERITRAESINDELE, ZOYIIME (“seed”) IZX> THEEZZ T ET, &

B DT TEANENFE ZDERFEITFHLVET, MOME ORI T —ZRRT Ly

TA=ZE AL TORDBLHTROTTEHREMERDPFELNR VG RITE, IRO 2 DOERIENH

ADHIVET,

- U—RELTRWHEIFHDEL 52, TELIETZLDOEWEE (Rl bl EE A 10 15V MEIZER
) EATO,

- mED PC ZBRHLOGAITITRE O EZ T 5, ZAUTZEMBEO PR AL T
WHEE | BDOVTHAAE I 12-16 JVZLDREFBEENDLHEITERTT, Bk
FHICTVZL DR T BEET DA AEO R RESGID LS 7=20F 72 T b ok
Ex T DB NHLHNGTT,
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Appendix  {18%

A: Some Basics on Structure Solution from Powder Diffraction Data

A BIREHFT—2 ICECBERITREXSEE

FE iR E OE RO THEIE T HAE S X BT T — 22 W TRESNDDOB— K TT, TDHE,
BN 0. 1mm 1 E O HfERIE 4 i B EH(four circle diffractometer) i~ US4, il % D
SHZRFT 2R E IhKDDSFHAISNWE T, Z2<OT —FRNESIET A, L FBls 45 CrsE
ANTRDHZEIFTTE I A FHUISNDIRE TG R T F(hkDo 2 RIZHAFIT 5720 F(hkDOfE
DEDEDNTFED TERWNB T,

AU FERIE(phase problem) EFEIEHL, [(hkl) DT — & M5 500 22 [ O BL A ELEEMRAT B9 T 15
TRIATHIEEREFETL2HERE > TOET, L LIEREE (“Direct Methods”) 0¥ flFH O F
BEERWDLZEIZE > TZORMBITRR CELSLERHVET, TNHDFikEA AW B a7 —
B DFRHTIEEAT Tlid B A RENATOND LT oTND 728 | B O TR IS MRAT (IR
IR IR E S > TRWTLED,

LU 6 S DAL A B LB S VG SR WD E VI A ITIRIR A 2 Breh | i E oK)
ROOREBIEEEREL R TUIRVER A, ZOHE X BB RO — LT F L& D%
B OWHKE SIS THITSELNLZ LRV ET, o> TH—DO A>T Debye-Scherrer gL
L THIDNDERDBISNAZ IRV ET, SV L5043 IRTTHIREITE S (D7t ~om
2L~V 1 ROCICEE SN TRESN D EVO 2T, ZORZIZL> TR IE MR EN
BB EFHLNTT,

4 H | BEREITT —#1% Debye-Scherrer OB THWLNAZ LT, BE . ZNHDOBROWHE
F—AZOE TSN E T, “BRET % —(powder diffraction pattern)” EFEIEH5XIIL. [H
P 20 (F7=1% Miller Y EEE d) S50 E (DO BRE 7 oy hLi-b DT,

R OIERO K IEL, BE DO (KD BSFREIZELD HDVINTEARIZED, xti&d 5 Miller o E
TR—®, HHVNHEEF—D d-spacing ZFF O HFHEEE 2 AUTHIHNIT/2HTLEY, ZhHD R
ICEDEF XM= TR OALE (20, 21 )ICHEHDO T, TNHOMED G FHED
HPBIEISNDZ LTV ET, 1> TIKD D RA LEE T HE LA CELETORE T
DOBEMB LI ET L —I X T HIEIRER R EEE N ET,

£18%B (p105) IZB W Ttk 10-15 FORNCBIR I T “FEz2M L (direct-space method)”
EIFIEND FIEIZOWTHRNALET, ZOFEREIT— 22 ANTITEEET VERETHILIC
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J0, BEEIhKD OIS HVFENEZ[ERET HH DT, EndeavourlZZ O FIEOW Bk E 5=
T LI LS TR REIT T — 20 bfE i G A B8 H U F9, KA B M2 =W GAa 1M
$EB. R OGN T2 A T B IRLE RN,

ZZ T RIEIT T — 2B R E N R D BN AT OV T, Endeavour IS E Y TTR TIT<
ZEIZLET,

BT Et DRI AT — 2N AS— 56 AIDAT v ST —F DAL= 7 s 28
5T7-0) L BT —HDRETY, WICE =7 O EEREL, ZOMELET 20005 E L TF
BLET (WbWwa“C—JUAR), fERLERDDN 20EBEDEDO T NHRHE—7T7 7 AL
(“dif-file”) T¥ ZHLIMIBRRA U MTIEA Y — (LB DT — X ZHEITOET,

KIZE—2ZVARITOY, TREORY, DICVOLY W o= 4550/l 7 075 AT AT UG T TE R DA% 1
ELET, Z0% . B EF L0 D formula unitiz  BE . F2I3HF VA XD F —F Lspace
filling &Mk THHLE T,

Endeavour 71—/ ~DAJE72b00% GEEIZRART 2T —45 DB HIT/HTEL TODERE
TH7005) | KT ER ZEHEE RESTWDEE) . B 72400 formula unit 2(2), (L5, 2
WX, Ende dif-file 7 7ANVAF T, Bk O HFE IV F L (rutile) D LH 72/ NS70HE
EOYETHER, A DR F AR RERBEAETFOLEIE 2 HAETLIIELHVET,

VB EUTSEND?ORGS eV o727 a7 T 259 L | fAH T 1S T 7 A H DRI R Ze (B4
BETAZENTEET, HHBICET VITRietveld refinement” @ A4SV THG LIS R ES
nEd,

Note: Endeavour 2250 H NI EFENCZ Y TIELWE DD ISR D0HENET AN, U—hX
NVNEICE DGR (Rietveld refinement) #5173 22813440 TY, Endeavour 22HH &gz
WiEET Vb AY—RLTZEE Rietveld refinement 722 AMEW R [K7-(R-factors) DfEIZIY
R DT EDHERAEE D IELSZRALHININLRET Db D LR FT,

1 H. Putz, J.C. Schén, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 32, 864 (1999).

12 J W. Visser, J. Appl. Cryst. 2, 89 (1969).

13 P.E. Werner, L. Eriksson, M. Westdahl, J. Appl. Cryst. 18, 367 (1985).

14 A, Boultif, D. Loiier, J. Appl. Cryst. 24, 987 (1991).

3 R. Hundt, J.C. Schén, A. Hannemann, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 32, 413 (1999)
4 A. Hannemann, R. Hundt, J.C. Schoén, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 31, 922 (1998).
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7272 Endeavour TRAFRAEREGDHDITITIRD IS0 FARSFE N TS TR Tideh 4
Ao
® R/ Z—2 DI A VT 413501 @< AL T3 2Bk 7 v e 2DME I R DG
RENELITOREOROWE — LB IE RN E TN TNDHIE,
® B — /(B IZIITHMME DOEA IEMEIZ DD e ECE— 7 DIRITIA T TN,
® K EHDIEITEMRTHLIL,
® fRHTRIZ DA OREIE IOV TITHMZR T A= LENTART Vv Lo CGRE 725
WA AREARZ L, BFEUVVETEITEVERT Uy L 2 X —% B L. FOHITIREWR /NS RTE
ETDHDTHD,
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B: Scientific Background
B: HEMER
4 B I AL R E R O SR RS OV E I B R XA BT O i & D Z &2 ko> Tl —F o
— IR TR REIRSTWET, LML, ST RIS DB R O AR L L LM TE 720
LA A HBIZBWTHZOT A IREH LG O LR ET, RO BT — 20Dk fb i
AT HEAOFIED 1 2iF 60 FH% £ ICRietveld PI2 k> CRRESNE L, 20T P r—F %
EET R COREREER T 2 A0 —HEL TRVIAFN THET A, EBETIFZZIUTIRD 6 A7
TINORERSNAIEERNT OB DAT v T HHIBE DO TLMHVER A,

1. B—ZfrEDFRE

2. ¥ /RTA—FOFEEALERH

3. FEEmDOXFMEE (FTREZe S G 1TIE) ZERIRED R E

4. FREEDHH

5. MR (R OAL B 2T P LIS T 7 L OFERR)

6. UR IR 2) e b7 et

277 1, 3, 4, 6 IZKHLTUIEL DT 0l T ARSI TETNDLO T MR EZE L 2> T
T, UL (2707 213 AEER T30, 2R CH BB A2 DY T =T Sy 47
— IR EF T — 2SR E I T (X T v 1-4) DL —F U REERTOET, $72
Rietveld refinementiZ DWW THFE~ D7'r7 T A (FZIXGSAS, FullProf, DBWS) (ZL-> TS
NCWET, ZBIENRIL—F LT — IR T2 encaEd!,

L L Rietveld O FEICHE T T HARMBEO 1 23R FORLE (2B T2 BT SEE b3 R0 Hic
AN TWEETT, TRbLEFESINE S ThHHNZ TN R T REEE T VDR #IZ72<T
0 ER A, IREFTE—2NBED L7 ET VGG (LFLAT Y7 5) XK REERM LT
FoTWET, FHICLs UIBFH L AW LT DOREED D OFHEZ Lo T HIZE T L 03 Ak
TEDZEDRHVETH, — RO TERWEEMEEALETT,

RietveldiEAY 1969 fEICHKEINTUM, ZOMBEICELE . 07 7Ya—F R3S TxELE
18.19.2021 5t 2 B I R BT 2 — L b LICHEE £ 5L “ab initio” (K3 C B2 F R0 Mk

15 H.M. Rietveld, J. Appl. Cryst. 2, 65 (1969).

16 B.M. Kariuki, S.A. Belmonte, M.I. McMahon, R.L. Johnston, K.D.M. Harris, R.J.
Nelmes, J. Synchrotron Rad. 6, 87 (1999).

17 L.B. McCusker, R.B. Von Dreele, D.E. Cox, D. Loter, P. Scardi, J. Appl. Cryst. 32, 36
(1999).

18 K. D.M. Harris, M. Tremayne, Chem. Mater. 8, 2554 (1996).

19 D. Lotier, Acta Cryst. A54, 922 (1998).

20 A. Meden, Croatica Chemica Acta 71(3), 615 (1998).

21 http://sdpd.univ-lemans.fr/iniref. html
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BAWALZ L) AR, FERietveld refinementic itV o7 7o —F 2 B> TWET,

NSO TIED S (FRC i 72 E #2152 Patterson method?’, method of maximum entropy
and likelihood* D HfLIZFOCUS® D LH 72 O DFLNT 7 —Fb 3 Te) 13 4 O O3
(hkD% ., Z03 D 7e VRS DG A L7235 2 07 THR->TWET, L LERTHRLN BT
— B DOFREIhKDZBELAE 20085 L TR T ZEITITERRBEN >EELWET, Bed
B AR 2000 EIZE 2> CLEIZEICIDHWVENSIDBET HNRVNDH T, ZOLRIRE R
ST BIhKD OfE & H AT 2 OEARBBFE SN TE TR E T2 A7 2 FED
W CEDIZT OREE TR DA R E T HZLIIFRARHIET,

Wb B FEZE VA (direct-space methods)” 282930313233 30 gt S R4 o — N TR IE L2V
THEEET NVERETHAIEIL > CZOMEEREMLET, £0%, FHE Lo ¥ — LEERT
SBONTZEH/ = L a T AZ LI Lo TET VO IELMOREENTTHOILET,

— I E LRI DL TEREL £ T, HDT & MMTRIRS NI DAL — R, 3HE Lo
B/ 7 —2 LERIE 2 — L LR i, 2 D7 (A MR IC oW TR FRLE A 2 b H BT 8T
Lo TR/MESEET (72 LB IR E) o M HFOE RS/ . SOBMARTIE GEL 7
FA i) PI0Ix S ORERIC I N T BRI 32 Y A2 T e LA R ML R B -
Ty TSN TLEI LV RIENRE L ET, SO H ZIAMIROIGR %L OB ocal minimum
FHoTWABZEICREAL £,

ZNBHD NGy T AT D < Endeavour CTIEEHEIZ LA /S 2 — L LEHRIE N BT % — &
DFELIZ, RORT UV ER X —LE A GO EBIE T u— Vil b z1T0), £k

22 C. Giacovazzo, Acta Cryst. A52, 331 (1996).

23 A.L. Patterson, Phys. Rev. 46, 372 (1934).

24 . Bricogne, C.J. Gilmore, Acta Cryst. A46, 284 (1990).

25 R.W. Grosse-Kunstleve, L.B. McCusker, C. Baerlocher, J. Appl. Cryst. 30, 985 (1997).
26 3.S. Pawley, J. Appl. Cryst. 14, 357 (1981).

27 A. Le Bail, H. Duroy, J.L. Fourquet, Mater. Res. Bull. 23, 447 (1988).

28Y.G. Andreev, G.S. MacGlashan, P.G. Bruce, Phys. Rev. B 55(18), 12011 (1997).

29 K.D.M. Harris, R.L. Johnston, B.M. Kariuki, Acta Cryst. A54, 632 (1998).

30 K. Shankland, W.I.F. David, T. Csoka, Z. Kristallogr. 212, 550 (1997).

31 M.W. Deem, J.M. Newsam, J. Am. Chem. Soc. 114, 7189 (1992).

32 M. Falcioni, M.W. Deem, J. Chem. Phys. 110(3), 1754 (1999).

33 G.E. Engel, S. Wilke, O. Konig, K.D.M. Harris, F.J.J. Leusen, J. Appl. Cryst. 32, 1169
(1999).

34 A. Le Bail, http://sdpd.univ-lemans.fr/sdpd/espoir/index.html (1999).

35 R. Kaplow, T.A. Rowe, B.L. Averbach, Phys. Rev. 168, 1068 (1968).

36 R.L. McGreevy, in: Computer Modelling in Inorganic Crystallography, Ed. C.R.A.
Catlow, Academic Press, San Diego 1997.

1 H. Putz, J.C. Schén, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 32, 864 (1999).
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STHERT —Z IR EL RO DLV T Fr—F &2 Ei->TW\WET (“Pareto—-optimization™) .
Hx DIAREE —— BT v LR X —LF—DFE —— [T TRCOF T O K FT
L2, EnEnEk otz comihE (hypersurface) 352 L2209, B O #h i
=TT HT8E, EHoh—HILR T 25/ IMEEFID IR ELTZV T HEFEIREIC, WFIZET D
/MEZIRE T DB E DDV ET, > THRRWIMEZDNT TZOr v — Vil 7 me 2% 52
TSN, WP IUIELWEE SIS IS5 IS LT-global minimumiZBIZET AZENTELDIT T,

EndeavourlZF=NE O ARAEINZ E AT Z L= OO FINIR L T a— L/ MEz R olF
IHLFADIF TR, ZORE. “simulated annealing” ¥ EMEIENAEL T AN RESR— DS 10—
PNV TEE FIVE T, I AREEICKT T AE AT T — X OEHEE L CERENET,

INT L T DOWTHWIERILY WIS IR, Zh e @i E O RET A F— 7 —2128-oT
MOZEMNTEET, TDHE | KT UL /WIT R DI A2 A 7 O BB @ EABZ AR § 2720
DIER S, kD7 e X BRIZET AF = DEERX—ZTHEIT T HZ LRV ET,

— 5, W ET T —Z OREECEFHENRVELLWIEEICE., SREORT Yy VERWAZLET
WM IS AL I LN TEET, ZOWRE . = DOEICLANBIIRT ¥ /LT RILXE—D J5
TR/ NEb =6 L OEIEDI L, Ehdy 1 DEREN DLW I RS E T,

bEA A, EEMEIRART Vi VB L @ L OB RIBIT 7 — 2 O MRS 25413, fifl
(2 & TIEL WG ARG DV R ] C RSN DIER DS EV £,

— AN ZITFH R ER U Z2 MR T 2 A A3 2 0B IHV FE A, OGS ALK o
RTOJF O ESFOE b OB EL Tl ET, T7eb bt EIL =R (triclinic) O FrM: (22
MEEPL) ZRHEIC TN D280 ET, — B P11 CH L7k ii s o, #iAasAE T
W57 m7 75 SEND, RGS Zffi5 Z L2 8> TR S22 M (full space group)ZsRDHIENTE
35

LSUIET /84— 2 BT B S O RANZ J» CZERIBEDHEE CE DA%, 22 MR Bt
(full space group symmetry)ZH\HZEG AIRETT, bHAA, B/ \F — FUZ—E DX FRELR
LB N7 5812iE, “IELW EBBBEOY 7 7 L —FICB W CGHREE TS E 5285 T
EET, COBATH, ZY0HEEN R HE N B CSEND? LRGS % £4T T 52 LIc k> T, FELW
ZEIREDMA CHHINEIRIE T HZENTEET,

37 8. Kirkpatrick, C. Gelatt, M.P. Vecchi, Science 220, 671 (1983).
3 R. Hundt, J.C. Schén, A. Hannemann, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 32, 413 (1999)
4 A. Hannemann, R. Hundt, J.C. Schoén, M. Jansen, J. Appl. Cryst. 31, 922 (1998).
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RT U VX — ORI W CIFRAIEL TED I e FIEL B ET 2, 7 a— L7 i

DA ab initio (ZHEL=RAF —FHHITBEN TIEH EH A, EWVRIEITTA—Z ST

HifliZe 2 (REIORT v VIS A %N EH T,

® (FLAL DL FHEEICK L TldHofmann sy F-FIRT L v LB % L T7E S0, ke
DY EL—DDJEA-Z AT~ T I1Z% L CHofmanni 7 o 3 v /VIZ B4 BIE MO FEE LRV
AT AR/ MR I C S AU R AR T 2 L CH IR 1L+ T

o ML EMOLAITIE, B FERT v D— ﬁﬁmﬁ;bé&?ﬁ%ﬁﬁwb&%i\ HDHNITEA
PLOREE T 4o hER T2/ 8T A— 4% /= Lennard—Jones N7 23 /L ALV ) 2 8841 i &
720ET,

INHTRNTCORT ¥ ILEZAT ) Endeavour CIIF|HCTEE1,

38 D.W.M. Hofmann, J. Apostolakis, J. Mol. Struc. (Theochem) 647, 17-39 (2003)
39 D.W.M. Hofmann, L.N. Kuleshova, Crystallography Reports 50(2), 372-374 (2005)
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	Endeavourサポートページ�               Crystal Impact社（開発元）のページ（英語）
	サポートページでも情報が得られなかった場合、あるいは問題がソフトウェアの不良によると思われる場合には、emailをtec
	フリーウェア版のChemSketchに対してはACDもCrystal Impactもサポートを提供しない点に注意してくだ
	Structure Solution Tutorial　　構造解析チュートリアル
	粉末からの結晶構造解析に習熟していない場合はAppendix A “基本事項”を参照してください。この技術分野に関する基
	Session 1: The Basics: Data Input, Calculation, Space Group 
	セッション1：基本事項－データ入力、計算、空間群分析（RuS2）

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	構造解析に必要なデータの入力方法
	構造解析計算の実行方法
	結果の構造モデルに対する空間群分析の実行方法
	ここでは構造解析本来の問題にではなく、Endeavourの使い方に焦点を当てるために簡単な例からスタートすることにします
	最初にやらなくてはならないのは回折データを含んだファイルを準備することです。Endeavourの現行バー�
	デスクトップ上のアイコンをダブルクリックするか、あるいはWindowsのスタートメニューの「すべてのプログラム」から「E
	「File」メニューから「New」を選択します（該当するツールバーボタン()を押すことでも同じ操作が行えます）。新規に空
	図7：　空のEndeavourドキュメント
	見てわかるようにデフォルト設定では画面は3つの部分に区分されています。左上の部分には構造図が表示されます。一方、粉末パタ
	「View」メニュー中の「Data sheet」を選択してください（該当するツールバーボタン()を押すことでも同じ操作が
	次にデータの入力を行います。Endeavourでは“Structure Solution Wizard”と称するウィザー
	図8：　Structure Solution Wizard ページ1/7
	最初に回折パターンの指数づけ(indexation)の結果、すなわち格子定数(unit cell constants)と
	図9：　Structure Solution Wizard p1：　格子定数が入力された状態
	「Next」をクリックして次のウィザードページに進みます。この2ページ目は結晶に含まれている分子の入力を行うページです（
	図10：　Structure Solution Wizard p2：　分子の規定
	図11：　Structure Solution Wizard p3：　単位格子の内容の定義
	ページ3では単位格子の内容、すなわち組成式（sum formula、単体原子の場合）とZの値（単位格子あたりのformu
	図12：　Formula unit中に1つのRu4+イオンが存在
	今度はSに対するデータ(S, -2, 2)を入力します。最後にZ値（単位格子あたりのformula unitの数）を指定
	図13：　Formula unit中に1つのRu4+と2つのS2-イオンが設定された状態。単位格子中には4つのformu
	ページ4では回折データを入力します。最初に先に述べた2\(と対応する強度のリストからなる回折データの〃
	図14：　ウィザードページ4：　回折パターンの設定
	今度はピークリストファイルに含まれるのがI(2Theta：2θ)データなのかI(d)データなのかを確認するダイアログが表
	図15：　difファイル形式の選択：　Intensity vs. 2thetaかd-valueか
	図16：　実験条件の設定：　実験室用のＸ線回折計を使用、波長は1.540598A
	再びページ4に戻ります。“Load diffraction data from external file”の下の行には
	図17：　回折パターンを含むファイルが選択された状態
	このウィザードページでは回折データに関するその他の情報を規定するための様々なオプションが用意されていますが、今は気にかけ
	ページ5（図18）はポテンシャルエネルギーの計算に必要な入力を行うためのページです。今回の例の場合、既に適切な値がセット
	図18：　ウィザードp5：　ポテンシャルエネルギーの計算においてどのポテンシャルを使用するか
	ページ6（図19）は最適化に関する種々のオプションを提供しますが、ここではデフォルトの設定を使用することにします。再び「
	図19：　ウィザードp6：　最適化に関する種々のオプションが用意されています。
	Endeavourは単に構造解析を行うだけではなく、その視覚化も行うプログラムであり、構造解析の途中結果であっても表示す
	図20：　ウィザードp7：　最終設定：　中間結果を表示するかどうか
	Structure Solution Wizardが消え、代りに“Structure Solution Progress
	図21：　RuS2に対する構造解析計算が始まったところ
	計算は3分ほどかかります（AMD Athlon 900MHz, Windows 2000の場合）。プログラムがコスト関数
	この時点で結晶構造は既に決定されているのですが、空間群に関する情報が欠落しているため、結晶構造の記述は完全ではありません
	ここではデフォルトである(0.1, 0.5, 0.3, 1.0)という値を図22のようにセットしてください。
	図22：　空間群決定のための許容値の設定
	次に「Finish」を押します。画面右側テキストウィンドウ中のデータシートに注意してください。空間群が“P1”から“P 
	この段階で構造解析は完了しました。リートベルト法(Rietveld refinement)に必要なすべての結晶構造は決定
	図23：　RuS2の構造が決定され、Ru周囲の多面体が表示されたもの。
	Important Note:　Endeavourの計算結果は有望で、化学的に妥当であり、あるゆる面で正しいもののように
	Session2: Basics 2: Space Group, Potential Parameters, Auto-
	セッション2：基本事項2－空間群、ポテンシャルパラメータ、自動視覚化 (Na3PS4)

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	空間群に関する情報の使い方
	ポテンシャルエネルギーの計算に必要なパラメータの調整方法
	構造解析計算の中間結果を視覚化するためのAutobuild機能の使い方
	本セッションでは空間群が既知の場合のイオン結晶構造の解析方法について解説します。また単純な反発ポテンシャルのためのパラメ
	セッション1で述べたように、Endeavourによる構造解析は入力データを準備するところから始ま�
	まずEndeavourを起動します。次に「File」メニュー中から「New」を選択（あるいは該当するツールバーボタン()
	図24：　ウィザードp1：　入力前
	セッション1同様、まず格子定数の入力が必要です。データはa = b = 6.952A, c =�
	図25：　ウィザードp1：　格子定数と空間群が指定された状態
	「Next」を押してステップ2に進みます。セッション1のときと同様、分子の定義は行わないので再度「Next」を押しステッ
	ここでは組成式(composition)を定義します。“Element”として“Na”を、“Oxid. no.”としては
	図26：　ウィザードp3：　組成式はNa3PS4、単位格子中のformula unit数は2
	セッション1のときと同様、回折データは事前に準備できているものとします�。ウィザードウィンドウ中で“O
	図27：　実験条件の設定：　実験室用のＸ線回折計を使用、波長は1.540598A
	「Next」を押しステップ5に進み、ポテンシャルパラメータの生成を行います。適切なパラメータ値はプログラムの内部的なデー
	図28：　Simple repulsion potentialに必要とされる最小原子間距離の設定ダイアログ
	ダイアログ左側には該当化合物の場合に考えられる2体間相互作用がリスト形式で示されています。例えば“Na+1 Na+1”と
	図29：　選択された原子タイプペア間での最小原子間距離の設定値、及びICSDの距離統計値
	Na-Naペアの場合、最小原子間距離は2.7Åに設定されています。これは文献中に記述されているNa-Na間距離ヒストグラ
	Na-Naに対する値が選択できたら次のペアである“Na+1 P+5”に移り、その赤線の位置が2.9Åであることを確認して
	他のペアに関しても同様にして適正値をセットすることができます。DMin(Na+1 S-2) = 2.84Å, DMin(
	外部の結晶構造ファイルからの原子間距離データをヒストグラム中に含めることも可能です。これは既に類似の化合物に対し構造解析
	満足の行く設定が行えたら「OK」を押してPotential Parametersダイアログを閉じ、Structure S
	セッション1のときと同様、最適化のパラメータ設定はデフォルト値を使用するので、再度「Next」を押して最終ステップ7に進
	ダイアログ中で“Enable Auto Build”にチェックマークを入れ（図30）、“Auto Build Setti
	図30：　ウィザードp7：　構造解析の途中結果を表示するために“Enable Aoto Build”をチェック
	図31：　Auto Builderダイアログ：　表示様式に関する種々の設定が可能
	このダイアログ上には種々のオプションが用意されています。ここではデフォルトの設定を用い、各方向に2単位格子分だけ色塗りを
	“Connectivity...”を選択することによってP+5原子の近隣にある原子が多面体に寄与する距離の範囲をチェック
	図32：　Auto Buildダイアログ：　各方向2単位格子分だけ視覚化、P原子の周囲に多面体を描画
	設定が済んだら「OK」を押してダイアログを閉じます。入力はすべて終了したので「Start」をクリックし計算を開始します。
	計算は20秒ほどで終わります（図33）が、R因子は約20%と余り良好とは言えません。しかし結晶構造はPS43-グループと
	図33：　Na3PS4に対する構造解析の結果
	Session3: Balancing of low quality diffraction data by poten
	セッション3：低品位回折データのポテンシャルエネルギーによるバランス調整 (Li2CuO2)

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	中性子線回折データを用いた構造解析
	比較的低品位の回折パターンをポテンシャルエネルギーによる最適化でバランス調整する方法
	Lennard-Jonesポテンシャルに対するパラメータ値の求め方
	最適化パラメータの微調整のやり方
	空間群を決定するための許容パラメータの調整方法
	本セッションで扱う結晶構造は過度に複雑というわけではありません。しかしデフォルトの（電荷を使用しない形の）単純反発ポテン
	単体の原子構造として空間充填度(space-filling)がかなり低い
	回折パターンの強度が十分でない
	これらの理由により、原子間距離がかなり残っているにもかかわらず多くの原子配列でR因子の値が十分小さなものとなってしまうと
	このセッションでは同様の問題を克服するための2つの可能性を示します。単純反発ポテンシャルと電荷を組み合わせる方法、及びL
	注：　ウィザードのページ5にあるHofmannポテンシャルは基本的に有機分子を対象としたものなので、無機化合物に対するポ
	まず構造解析をスタートさせましょう。Endeavourを起動、該当するツールバーボタン()をクリックして新規の結晶構造ド
	格子定数としてはa = 3.654A, b = 2.859A, c = 9.374A, \
	図34：　Li2CuO2に関する格子定数の設定、空間群は未知
	次にウィザードページ3に進みます（化合物中に分子は存在しないためページ2はスキップ）。
	組成式としては(2 Li+1, 1 Cu+2, 2 O-2)を入力、Zについては密度の計測値3.6g/cm3に合致するよ
	図35：　Li2CuO2に関する単位格子の内容
	今度はLi2CuO2の回折データ li2cuo2.dif をEndeavourプログ〝
	図36：　Li2CuO2に対するPowder Pattern Settingsダイアログ：　波長1.76Åの中性子線を使
	次に「OK」を押し、さらに「Next」をクリックしてステップ5に進みます。すでに述べたように、ポテンシャルとしては荷電型
	単純反発ポテンシャルを使用する場合にはウィザードページ5で“Simple repulsion potential”を選択
	表1：　Li2CuO2に含まれるすべての原子タイプペア間の最小原子間距離
	原子タイプのペア
	最小原子間距離 [Å]
	Li+1 － Li+1
	2.00
	Li+1 － Cu+2
	2.00
	Li+1 － O-2
	1.92
	Cu+2 － Cu+2
	3.00
	Cu+2 － O-2
	1.94
	O-2 － O-2
	2.40
	これらのパラメータの設定方法についてはセッション2を参照ください。またページ5では“Use charges”に対するチェ
	Lennard-Jonesポテンシャルを使用する場合には、類似の構造に対してパラメータをフィットさせるという手順が必要に
	ウィザードページ5で“Lennard-Jones potential”を選択します。その際、過去に誰かが計算を行い、適切
	図37：　Lennard-Jonesパラメータフィット用ダイアログ
	Lennard-Jonesポテンシャル（これは荷電原子に対するクーロンポテンシャルと共に使用されます）は可能な原子タイプ
	(1)
	パラメータAの値が大きければ大きいほどポテンシャルVの値は大きくなります（2つの原子間距離rを固定した場合）。従ってパラ
	化合物中の可能な2体間相互作用の各々に対しこれらのパラメータA, Cの値を決める必要があるわけですが、そのためにはそれら
	真に最適なパラメータ値を得ようと思ったら、このパラメータのフィットというのは大変難しい作業となります。適正なポテンシャル
	しかし動的な特性を気にしなくて良いなら作業はずっとやさしくなります。化合物の結晶構造がうまく再現できるようにポテンシャル
	ここではLi2CuO2の構造が知られていないとの前提に立ち、既知のMgCu2O3の結晶構造、及び二元化合物Li2O, M
	しかしながらパラメータA, Cのフィットに際しては依然、次のような配慮が必要です。
	一般的に言うと選択された原子タイプペアに対し、パラメータAとC双方を同時にフィットさせることは適切とは言えません。Aは斥
	陽イオン同士の相互作用については一般的にA, Cは0にセットされるため、残るのはクーロン力による斥力のみということになり
	陰イオン同士（例えばO(-2)同士）の相互作用に対するパラメータフィットはかなり難しいものがあります。構造にほとんど影響
	これらすべては我々の例に照らしてみるとどうなるのでしょうか。画面上のLennard-Jones Potential Pa
	上記に従って陽イオン間（Li-Li, Li-Cu, Cu-Cu）の相互作用に関してはA, Cの値を0.0にセットします。
	一方、O(-2)原子同士の相互作用についてはA = 100000.0, C = 0.0という値が示されているはずです。こ
	残るはLi+1 - O-2とCu+2 - O-2の組合せです。いずれの場合もクーロン力が引力として働いているため、Cの値
	実際のフィットを開始する前に2つの重要な注意事項について触れておきます。
	P1以外の空間群に対しパラメータのフィットは行えません。パラメータフィットにおいては原子間に働く真の力（ポテンシャルパラ
	Li2OやMgOといった非常に高い対称性を持つreference structureに対してはパラメータフィットが行えま
	理論的背景についてはこのくらいにして、実際に処理を行ってみましょう。まずA(Li-O)から始めます。パラメータテーブル上
	図38：　LJパラメータフィット用ダイアログ：　Li-O間の斥力パラメータAのフィットを行う
	実際にフィットを開始するにはLi2Oの（歪みの加わった）結晶構造を適切なファイル形式で与える必褂
	図39：　Reference structureを含むファイルの指定
	ダイアログの「Parameters」タブに戻り、“Fit parameters”をクリックすることによってパラメータフィ
	図40：　Li-Oに対するLJ斥力パラメータのフィットが開始された状態
	計算には数秒を要しますが、その結果、Li-O間の相互作用に関するパラメータAの値は217.00128に変化しているはずで
	最後にLi-Oのパラメータ行を選択、右側の“Fit”ボックス中の“None”を選択します。これは次の計算においてこのパラ
	今度はパラメータA(Cu+2 - O-2)に対しても同じ操作を実行します。しかし、reference structure
	このパラメータ値が算出された段階で再度後処理を行います。“Fit”ボックス中で“None”を選択、次に「Referenc
	これでMgCu2O3に対するパラメータA(Cu+2 - O-2)のフィットが行えます。「Reference struct
	この段階でLi2CuO2の構造解析に必要なすべてのパラメータ値はセットされたことになります。例によって後始末をした後、ダ
	ここでは本チュートリアルで初めて最適化パラメータのいくつかを変更します。冒頭に述べたように回折データの強度の値は良質では
	また回折データのクオリティの問題があるため最適化のプロセスは多少難しいものとなる可能性があります。そこで最適化の進み方を
	図41：　コスト関数の計算をポテンシャルエネルギーを優先する形に調整。また最適化の速度も多少緩める形で設定。
	次にページ7に進みます。Auto Buildの機能を有効とし、そのパラメータを図42のように設定します。
	図42：　Auto Builder：　原子単体のみを表示
	ページ7に戻り、「Start」ボタンをクリックして計算をスタートさせます。約4分ほどかかって図43に示されるような結果が
	図43：　Li2CuO2（空間群P1）の構造解析結果
	最後にやらなくてはならないのは三斜晶の原子配列という視点から正しい空間群を決定することです。「Structure」メニュ
	図44：　対称性検出パラメータ：　“symmetry checks”と“merging of symmetry-rela
	次に「Next」を押してダイアログの2ページ目に進みます。構造中に検出された対称要素(symmetry elements
	図45：　Endeavourで求められたLi2CuO2の結晶構造
	構造解析はこれで完了しました。正しい空間群Immmの場合にはR因子の値が35～38%（図45のステータスライン参照）であ
	注：　実際の問題ではデータシート中に記されている結晶構造パラメータを用いてリートベルド精密化プロセスを実行することになり
	構造解析計算の詳細を知りたい場合には“Results Report”を参照してください。Endeavourはグラフィカル
	「View」メニュー中で「Results Report」を選択するかツールバー中の該当ボタン()をクリックしてください。
	Session4: How to deal with Molecules and Monte Carlo specifi
	セッション4：分子の取扱いとモンテカルロ法固有の問題（フルオレン）

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	既知の3次元分子構造の利用のしかた
	分子の結晶構造解析にどのポテンシャルが適切か
	前提となるモンテカルロ最適化手法が結果にどういう影響を及ぼすか
	この影響によってもたらされる問題にどう対処するか
	計算結果を追跡するための“Configuration List”の使用法
	構造モデルの表示方向の選び方
	近似解を改良するための局所的最適化（精密化）の実行方法
	先のセッション1, 2を通して2つの点に気が付かれたかも知れません。解析対象の構造がかなり単純な原子構造に限られていたこ
	本セッションではこれらの2点について考察することにします。ここでは図46に示されるフルオレン(fluorene)分子（依
	図46：　フルオレン分子
	本チュートリアルで分子構造の解析を扱うのは今回が初めてなので、原子の場合との違いについて多少触れておきます。
	分子構造の場合、原子に比べて2つの利点があります。一般に（分子の3次元構造自体は未知であるとしても）分子の結合関係は知ら
	しかし逆に分子構造ゆえの弱点もあります。多くの構造体において非対称単位には1つの分子しか含まれず、結晶構造全体がこれより
	分子の結晶構造の解析を行う場合、一般的には分子の幾何学形状を表すファイルをあらかじめ用意する必要があります。少なくとも現
	この分子の描画と2D→3D変換プロセスについてはセッション5に譲ることにして、当座の1-メチルフルオレン
	もしEndeavourが起動されていないのであれば、まずそれを起動してください。続けて新規の構造ドキュメントをオープンし
	これまでのセッションとは異なり、「View」メニューで「Configuration List」をチェック（あるいは該当す
	次にこれまでと同様に構造解析ウィザードを起動します\(ボタン\)。格子定数 a= 14.29�
	図47：　フルオレンに対する格子定数と空間群の設定
	次にウィザードのステップ2に進みます。これまでのセッションでは構造中に分子が含まれていなかったため、このステップを常に
	まず“From file...”をクリックすると通常のWindowsのファイルオープンダイ�
	図48：　フルオレンの幾何形状ファイルがロードされた状態
	これで分子の幾何形状の情報はプログラムに伝わりました。しかしこの段階でこの分子が単位格子中にいくつ存在するかはわからない
	次に“Add molecule(s)”をクリックすると分子名と単位格子あたりの分子数が表示されます（図49）。
	図49：　単位格子中には4つの分子が存在
	これで分子の設定は完了しました。「Next」を押しウィザードページ3に進みます。原子単体の入力を行うためのものですが、今
	ページ4では回折データのロードを行います。Endeavourインストレーションの“Exam
	有機分子構造に対してはデフォルトの単純反発ポテンシャル(simple repulsion potential)か、D.W
	どちらのポテンシャルがより適切かは解析対象の問題に大きく依存します。従って一方での解析結果が思わしくない場合には他方をチ
	“Simple repulsion potential”を選択した上で画面が図50のようになっているかどうかを確認してく
	図50：　フルオレンのような分子化合物には電荷を用いない単純反発ポテンシャルが有効
	本セッションの導入部で述べたように、ここでは第1回目の計算が常に正しい解をもたらすとは限らない（実際、そのようなケースが
	注：　乱数シーケンスを用いて計算を行う手法。
	注：　厳密に言うと、コスト関数の超表面(hypersurface)が“ergodicity”と呼ばれる特性を満たす場合に
	この問題に対処するためには、異なった乱数シーケンスを用いて一連の計算をやり直す必要があります。それぞれの乱数シーケンスは
	ここでは1-10という範囲値を指定して10回の計算を実行させてみましょう。ウィザードページ6の先頭にある入力フィールドに
	図51：　シード範囲値の指定：　それぞれのシード値を用いて10回の計算が実行される
	このシード値の他にまだ3種類の設定項目があります。ここでは最適化の速度(Optimization speed)に関する設
	最適化速度の正しい設定は問題のタイプとサイズに依存します。特に次の場合には速度を落とした設定とすることを推奨します。
	大きな構造（空間群P1において単位格子当りの原子数が10-12以上）の場合
	P1以外の空間群、特に原子の特定位置(special sites)への複雑な分布が予想される場合
	分子構造、特に大きな剛体構造を持つ場合
	この第3の点に関する理由は次の通りです。ここで言う剛体とは内部的な自由度を持たない原子のグループのことを意味します。した
	本例題の場合、対象が典型的な剛体なので最適化の速度を10から9に落とすことにします（図52）。その後で「Next」を押し
	図52：　フルオレンに対する最適化パラメータの設定
	1-メチルフルオレンは分子化合物であるため、Auto Builderには個々の原子や多面体を描画させるべきではありません
	図53：　Auto Builder：　フルオレン分子を視覚化するために原子は結合された形で表示される
	「OK」をクリックしてウィザードに戻り、「Start」を押して計算を開始します。10個のシードすべてに対し計算を完了する
	計算の進行に伴い気が付くかも知れませんが、デフォルトであるc軸に沿った視野方向(viewing direction)はこ
	注：　「Picture」メニュー中で「Viewing direction」コマンドが選択できない状態になっていた場合には
	結果はデフォルトの場合、R因子の値の順に並んだ形で表示されます。別のパラメータによってソートし直したいときにはリスト上部
	計算が終了した段階（“Structure Solution Progress Viewer”の中に“Optimizati
	注：　Progress Viewerが表示されていない場合には、「View」メニューから「Structure Solut
	残念ながらベストの構造/構成（no.4）は現在表示されているもの（構成リストの左端に小さな三角形が表示されているもの）と
	図54：　フルオレンに対する構造計算の最終結果
	この段階で構造解析のプロセスは終了です。これまでのセッション同様、結晶構造の保存やエクスポートが行えます。また該当するモ
	Session5: Solution of Molecular Structures (2,4,6-Tri-isopro
	セッション5：分子構造の解析 （2,4,6-トリ-イソプロピルベンゼンスルホンアミド）

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	現実の分子構造解析手順（分子の描画と回折データからスタート）
	ACD ChemSketchフリーウェアの使用法（分子のスケッチと3D構造への変換）
	回転結合の取扱い
	セッション4では分子の構造解析に関わる基本事項を説明しましたが、回折データは計算値にもとづくものであり、また剛体構造を仮
	例として使用するのは2,4,6-トリ-イソプロピルベンゼンスルホンアミド（2,4,6-Tri-isopropylbenz
	図55：　2,4,6-トリ-イソプロピルベンゼンスルホンアミドの構成
	前のセッションでは分子の3次元構造はemoファイル形式にてあらかじめ与えられていました。しかし今回は図55のスケッチから
	注：このステップをスキップすることもできます。その場合には“Examples\\Triiso”デ�
	注：以下の形式がEndeavourに入力できます：Endeavour(*.edf, *.emo), Diamond(*.
	ご自分のソフトを使用して3次元の分子構造ファイルを作成される場合には、そのファイルを作成後、p58のEndeavour起
	Windowsの「スタート」：「すべてのプログラム」：「ACDLabs Freeware」から「ChemSketch」を
	図56：　ChemSketchを起動した直後の状態
	まず中央のベンゼン環から描画しましょう。画面右側にあるバー中の該当ボタン()を押して“Table of Radicals
	次に図55に従って3つのiso-propylグループを描きます。ベンゼン環上の原子を選択し左クリックするとCH3グループ
	注： H原子はChemSketchにより自動的に付加されます。
	今作成したCH3グループからスタートし、さらに2つのCH3グループを付加して行きます。全体として3つのiso-propy
	最後に左側のツールバーから適切な元素を選択し、それを分子上にマウントすることにより、sulfonamideグループを追加
	図57：　分子構造のスケッチ
	分子の形を整えるには描画領域上部の“Clean Structure”ボタン()を押します。それによって結合部の長さや角度
	描画領域上部の“3D Optimization”ボタン()を押してください。一見したところではわずかな修正が加わったに過
	ChemSketch上でやらなくてはならない最後の操作は、Endeavourで読込み可能なファイル形式にエクスポートする
	これでEndeavourを開始できます。デスクトップ上のアイコンをダブルクリックしEndeavourを起動してください。
	注：“Examples\\Triiso”ディレクトリ中の“triiso.mol”を
	ChemSketch、あるいはあなたご自身のプログラムからエクスポートされた分子ファイルを開いてください(ボタンで実行)
	図58：　4つの回転結合を有する“Triiso”分子
	S原子とC原子間の結合を右クリックし、コンテクストメニューから“Rotatable Bond”を選択してください。この結
	注：回転結合はEndeavourが分子モードにあるときに表示されます。結晶構造解析に際して用いられる結晶構造モードでは表
	最後に分子中の原子のいずれかを右クリック、表示されるコンテクストメニュー中で“Save - Save Molecule 
	これで分子構造に関するファイルが準備できたので構造解析の計算を開始します。前セッション同様、新規の“Crystal st
	セッション1～3の場合と異なり、現実の問題に対しては常に複数のシード値を用い計算を行うようにしてください（セッション4参
	次に構造計算ウィザードを起動します\(ボタン\)。格子定数を次のようにセットしてください：a =
	図59：　“Triiso”用格子定数と空間群の指定
	次にウィザードのステップ2に進みます。ここでは用意した分子の3次元構造データをロードすることになります。“From Fi
	図60：　“Triiso”分子の3次元構造データがロードされた状態
	“Molecule Count”の値を1にしたとき、その右側に“(*4 = 4 total)”という表示が出力されている
	図61：　単位格子中に4つの“Triiso”分子が存在
	「Next」を押しウィザードページ3に進みます。セッション4同様、構造中に単独の原子は存在しないため、このページはスキッ
	ページ4上では“Examples\\Triiso”ディレクトリ中にある“triiso.�
	セッション4で述べたように、ポテンシャルとしては単純反発ポテンシャルか、D.W.M. Hofmannによって距離統計から
	今ここではHofmannポテンシャルを使用することにします（図62）。それが済んだら最適化パラメータの設定を行うためのス
	図62：　通常の有機分子構造の場合、Hofmannポテンシャルは有効な選択肢です。
	セッション4の場合と同様、最適化の設定を多少変更する必要があります。乱数発生用に10個のシードを用いるため、シード値とし
	図63：　最適化パラメータの設定：　10個のシードを使用、最適化スピードは9に設定
	フルオレンの場合と同様、“Triiso”は分子化合物のため、Auto Builderには個々の原子や多面体を描かせること
	図64：　Auto Builder：　“Triiso”分子を視覚化するため原子を結合された形で表示
	「OK」をクリックしてウィザードに戻ったあと、「Start」を押して計算を開始させます。
	フルオレンの場合と同様、c軸に沿った視野方向(viewing direction)は余り良好とは言えません。単斜晶(mo
	10個のシードすべてに対し計算を完了するには30分前後を要します（AMD Athlon 900 MHz, Windows
	注：Progress Viewerが表示されていない場合には、「View」メニューから「Structure Soluti
	注：最初にスケッチした“Triiso”分子の構造によっては計算結果（構造図とR因子）が違ったものにな
	R因子の値が最良の構造/構成が現在表示されている図（構成リストの左端に小さな三角形が表示されているもの）と異なる場合、ま
	図65：　最良のR因子値に対応した“Triiso”の構造モデル
	得られた構造図はもっともらしく見えますが、個々のシード値に対し2400程度の最適化ステップしか実行されていないことに気が
	注：　ここで言うrefinementはリートベルト法での精密化“Rietveld refinement”を意味するもので
	現行の構成に対してrefinementを行うには再度構造解析ウィザードを開始します（例えばF7を押下またはボタン）。既に
	図66：　ウィザードページ6：　最適化の手法として“Local(Refinement)”が自動的に選択されている点に注意
	ここでの例のように、単位格子中のすべての原子に対し座標値が決定されている場合には、Endeavourは“Optimiza
	今回はローカルな最適化を行いたいわけですからシード値の範囲指定を除去します。ウィザード画面が図67のようになっていること
	図67：　ローカルな最適化（“refinement”）を1度だけ実施（シードの範囲指定は除去）
	注：この設定を変更しないと現行の構成に対し10回のlocal optimizationが実施されます
	計算が終了すると新たなエントリが構成リストの先頭に追加されているのがわかると思います。これはlocal optimiza
	図68：　Refinementの結果：　R因子の値がより小さなものとなっている
	この段階で構造解析のプロセスは終了です。セッション4同様、結晶構造の保存やエクスポートが行えます。また該当するモデルが表
	Visualization Tutorial　　視覚化チュートリアル
	ここからのセッションではEndeavourの視覚化機能についてその操作方法を解説します。Windowsのようなグラフィカ
	Session 6: First Steps (Quartz)
	セッション6：第1ステップ（石英）

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	Endeavourによって編集された構造ファイルの読み方
	構造ウィンドウの構成方法、及び構造に関する情報の探し方
	構造モデルの向きの変更方法
	構造の表現形式の種別
	この第1ステップではあらかじめ用意された構造ファイルを用いて基本操作を学習します。期待される構造部分を正しい位置に置くに
	ファイルの読み込み
	標準ツールバー中の“Open”ボタン\(\)をクリックします。ディレクトリ“Exam
	図69：　サンプルファイルQuartz.edfがロードされた状態
	画面左上の部分には構造図が配置されます。粉末の回折パターン（結晶構造のデータから自動的に算出されたもの）はデフォルトでは
	構造の回転と移動
	“Rotation X/Y”ボタン()をクリックしてください。それに伴いマウスカーソルの表示も変化します。マウスの左ボタ
	“Rotation Z” ボタン()をクリックしてください。x軸、y軸方向の回転同様、今度はz軸に沿った回転を行うことが
	“Shift” ボタン()をクリックしてください。マウスの左ボタンを押した状態で構造体を移動させることができます。�※A
	“Rotation X/Y”ボタン()を再度クリックしてください。構造体は図の中心を軸に回転するのではなく、重心のまわり
	通常のモードに戻るには“End Tracking Mode”ボタン()をクリックします。<Esc>キーを押す形でも構いま
	回転の中心点の移動
	最も上部にあるSi原子をマウスクリックにより選択してください。次に“Center of rotation”ボタン()をク
	“Rotation X/Y”ボタン()をクリックします。回転は新たな中心点のまわりに対して行われます。
	通常のモードに戻すため“End Tracking Mode”ボタン()をクリックしてください。
	<Shift>キーを押したまま隣接する2つのSi原子を選択してみてください。次に“Center of rotation”
	“Rotation X/Y”ボタン()を再度クリックします。新たな中心点に対して回転できます。
	拡大率の変更
	“Enlargement factor”ボタン()をクリックしてください。それに伴いマウスカーソルの表示が変ります。左ボ
	構造図の細部を拡大したい場合には“Zoom”ボタン()をクリック、マウスの左ボタンを押した状態で拡大したい領域を枠で囲み
	“Center+Adjust”ボタン()を使用すると構造図全体がウィンドウ内にうまくフィットするよう拡大率が調節されます
	モデル
	3次元の化学構造を視覚化する上で種々の以下のモデルを利用できます。
	ワイアモデル()の場合、構造中で定義される結合のみが表示されます。その場合、結合の端点が原子に対応します。このモデルでは
	Ball-and-stickモデル()の場合、原子は球で、結合は棒、または線で表されます。これはEndeavourの標準
	Space-fillingモデル()の場合、結合は表示されず、原子のみの表示となります。ファンデルワールス (van-d
	これらいずれのモデルにおいても表示モードとしてflat、あるいはrenderedが選択できます(ボタンでflatとren
	熱振動楕円体と配位多面体
	Ball-and-stickモデルの一変形が熱振動楕円体(thermal ellipsoid(ボタンで表示))です。これ
	配位多面体(coordination polyhedra)は原子の近隣を際立たせるために用いられます。局所的構造が多面体
	投影法
	通常Endeavourは平行投影 (parallel projection)によって構造を表示します。これは構造を無限遠
	しかし人は常時双眼鏡で物を見ているわけではありません。より自然なのは観測対象から実距離にあるときであり、その投影法は中心
	Endeavourは双方の投影法をサポートしており“Perspective”ボタン()で切替えられます。
	立体投影法
	真の3次元映像は立体投影法(stereoscopic projection)によって得ることができます。この場合、構造体
	図70：　石英の立体投影
	ツールバー上のボタン()を操作することで通常の投影と立体投影とを切替えることができます。
	立体投影法を使用する場合には中心投影と併用する必要があります。
	立体画像を見る場合には立体眼鏡を使用すべきです。これらの眼鏡は何枚かの鏡を用いて左右の画像を分離します。しかしなれればそ
	表2：　石英の構造を3種類のモデルで表示したもの。上段はflatモード、下段はrenderedモード
	Wireframeモデル
	Ball-and-stickモデル
	Spacefillingモデル
	表3：　石英の構造をthermal ellipsoidとpolyhedraを用いて描画したもの。上段はflatモード、下
	Thermal ellipsoids
	Polyhedra
	Session 7: Building up simple structures (CsCl)
	セッション7：簡単な構造の構築 (CsCl)

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	構造データの入力、変更方法
	セル範囲のfillingによる構造図の作成方法
	Endeavourは一般的に使われている種々のファイル形式をもった結晶構造データをインポートすることができます。しかし電
	構造データの入力
	標準ツールバーの“New”ボタン()をクリックします。次のウィンドウでは“Crystal structure”を選択して
	ここで“Structure”メニューより“Space-group”コマンドを選択すると“Symmetry”ダイアログが表
	次に“Structure”メニューより“Cell Parameters”コマンドを選択すると“Cell paramete
	最後に“Structure”メニューより“Atomic Parameters”コマンドを選択し“Atomic param
	“Append”ボタンをクリックした後、表4に記載されているデータを該当フィールド中にセットしてください。非対称単位の原
	OKをクリックしてダイアログを閉じます。構造ウィンドウ右側のデータシート中にすべての変更データが表示されます。
	表4：　CsCl用の原子パラメータ
	元素名
	シンボル
	酸化数
	SOF
	X
	Y
	X
	Cs
	Cs1
	+1
	1.0
	0
	0
	0
	Cl
	Cl1
	-1
	1.0
	1/2
	1/2
	1/2
	以上で構造解析に必要なデータの入力は終了しました。この他に“Bibliographic Data”の入力を支援するコマン
	新規の構造体、あるいはファイル形式からインポートされたデータにもとづく構造体の場合、構造を表示するウィンドウには最初何も
	最も簡単なのは単位格子の内容を表示させる方法です。化学元素の種類が余り多くなく対称性が高い場合には有効なアプローチと言え
	セル範囲の構造図の描写
	“Add cell edges”ボタン()をクリックし単位格子の境界線を表示します。
	“Fill unit cell”ボタン()をクリックすると単位格子境界内のすべての原子が生成されます。単位格子の中心には
	“Build”メニュー中の“Fill”サブメニューから“Super Cell”コマンドを選択し“Fill super c
	図71：　CsClの構造図：　各方向につきセル2個分を表示。ただし回転していないため、正面の4セルしか見えていない状態。
	Session 8: Using Coordination Spheres (Graphite)
	セッション8：配位圏の使用 (グラファイト)

	本セッションでは次のような事項について学びます。
	単位格子のfillingによる構造図の作成法
	配位圏のfillingによる視野の拡大
	色の設定方法
	配位圏(coordination spheres)の設定によるレイヤ構造のモデル化について炭素修飾グラファイト(carb
	第1ステップでは構造部分を構築します。
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