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Welcome to the New Structure

Assistant
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structure parameter et for the current document. You will have

the opportunity to enter space-eroup and cell parameters (for a
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GCell parameters. space—group. and title
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Chooze if the new  structure iza crystal structure (translatlonal zymmetry and fractional atom
coordinates), or a " molecular structure” (ust atoms in orthogonal coordinates).

(%) Grystal structure with cell and space-eroup

Space-group: |P 3121 152} v| [ Browse... ]
Cell length 3 [8} (4536 | E| | 517
Gell argle alpha [© 1 | | beta: | | Eamma: | |
() "Malecular structure”, no cell, no space-group
Title of the new structure: |Structure 1 |
<EaE [ R ] [ FEeotl




7. &ZEiEANTD
[Title of the new structure] (ZIZ£RIZATILE T, HE TRIT L EIThbNLTNWEH 72
LHiEATITDHENNTL X 9, 4L IQuartzlow] & LT, [k~ R¥ U EMLET,

Hew Structure

GCell parameters, space—eroup, and title

The new structure may be a crystal structure (with cell and space—eroup? or just a
"molecular structure” with atams only.
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Atomic parameters

The atomic parameters use fractional cwoordinates for a cry§ta| structure but orthogonal
coordinates (in Angstroem units) for a “molecular structure”.

Here you can define element (wit_h oxidation number) as well as %, v, and z fnrﬂevery_atom. For mi>§ved
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successfully.

"Create .. automatically™.

in the “Picture” menu.

Start structure picture

Completing the New Structure

The structure parameter set “Structure 17 has been created

Activate the “Start structure picture” check box to create vour
first picture far this new parameter, set Thiz picture will be blank
unless vou set one of the options " Launch . Assistant” or

If wou da not credte a picture now or want to add anather one
later, chnose the “Start Picture” or “Mew Picture”, rsp., command

[]Launch the Structure Picture Creation Assistant
[JGreate structure picture automatically
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Welcome to the Structure Picture
Creation Assistant

This assistant offers you a summary of the most uzed functions
to build up and to design a structure picture in a few steps. You
can also uze thiz assistant later to re—desien a structure picture.
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Primary atom creation
This defines the bazic set of atoms and bonds in the structure picture.
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Additional atoms and other objects
Thig connects atoms, completes coordination spheres or molecular fragments and creates
polvhedra or cell edees.
[¥] Greate cell edees [¥] Conrect atoms
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Central atom elements: |
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Picture design
Thiz defines the drawing target and the basic design of atoms and bonds.

Define the model and the desiens of atoms and bonds.

Model etc: | Ballz and sticks h

Chooge, if the picture's target is a bitmap or printout page or just window...

Layout: | (Mo chaness) v|
Backeround color: | ~
Format: |Rendared thighest quality) v|

Avoid duplicate atom main colors
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Picture view
Thiz defines the viewing direction and the projection.

Chooze a viewing direction or keep it unchanged.

Wiewing direction: | “Best projection” i

Tilt along x-axiz [ 1 |0 Tilt along y-axis [ 1 |0

Do you want perspective impression?

Projection: Mo changs? v

Adjust enlargement factor and position to fit picture in drawing area
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General
Bibliographic data

Phase data

Space-group F 312 1 (152) - trigonal
a=4.5350 A c=5.1700 &
cell c/a=1.1400

v=92.08 B3

Atomic parameters
Atom Ox. Wyck. Site 5.0.F. x/a v/b z/c

Sil 4 3a 2. 0.44870 0 1/3

01 -2 6Bc 1 0.36700 0.29520 0.24270
3 >
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Atomic parameters 2
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Created atoms 132
Created bonds 96
Cell corners 27
Cell edges 54
Atom labels 0 &
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	ウィザードを開始する
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	操作5で選んだ空間群によって、入力の不要な項目がグレイアウトします。操作今回選んだ空間群では、a=b, α=β=γ=90
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	単位格子中に含まれる原子の情報を入力
	単位格子中に含まれる原子の種類と酸化数、それぞれの座標を入力します。
	「Atom」欄は原子の種類と酸化数です。例えばケイ素を入力するときは「si+4」というようにスペースをあけずに入力します
	分率座標は1つの非対称単位内のサイトについてだけ入力します。対称性を定義してあるので、残りのサイトについてはDiamon
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	Atom : si+4
	x/a : 0.4487
	y/b : 0
	z/c : 0.3333
	すべての値を入力したら「Add」ボタンを押します。
	酸素Oの分率座標データも入力
	操作8と同じ画面で、酸素（O）のデータも入力します。下記の値がわかっているものとしてデータを入力し、「Add」ボタンを押
	Atom : o-2
	x/a : 0.367
	y/b : 0.2962
	z/c : 0.2427
	「Atoms in the asymmetric unit」欄が下図のようになったら「次へ」ボタンを押します。
	立体構造図の作成方法を選ぶ
	全自動でDiamondにおまかせで図を作成するか、半自動で自分でウィザードを操作しながら図を作成するか選びます。今回は半
	B. 構造図の表示方法を設定
	既存の図を削除するか指示する
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	「Destroy all atoms, bonds, etc.」にチェックをつけて「次へ」ボタン を押します。
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	今回はX,Y,Z方向それぞれについて単位格子2個分の範囲（合計で単位格子8個分）の結晶構造を表示するようにしてみましょう
	[Range] の設定でリストから [2 x 2 x 2 cells] を選びます。「次へ」ボタンを押して次の設定画面に
	結晶構造図の作図内容について設定します
	チェックをつけることによって、各項目の表示を有効にします。今回は以下の項目にチェックをつけてみましょう。
	「Create cell edges」… 単位格子の格子を線で表示します
	「Connect atoms」… 結合を表示します。各原子間の結合の有無は現在の「Connectivity settin
	「Create polyhedra around」… 配位多面体を描写します。「Central atom element
	構造図のデザインについての設定
	原子の表示モデルや図のサイズ、色などを設定できます。あとで変えることもできるので、標準設定のまま「次へ」ボタンを押して、
	どの方向から見た構造図にするかなどの視点の設定
	この設定も構造図を表示したあとでマウス操作や数値入力で自由に変えられるので、標準設定のままにします。「完了」ボタンを押す
	結晶構造図が表示されます
	このようなSiO2の結晶構造図が表示されます。

