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File Import Assistant X

Welcome to the File Import Assistant

The input file “C:%Proeram Files¥Diamond 3¥Tutorial¥cfi0cif” has
no Diamond format and thus needs to be converted. This
agzigtant will guide wou through the file conversion procedure.

To continue, click the Next button

@

(mjm[ e | [ ad ]

M2 SESERATVa 2L TRHRMEET =2 7 7 A VA Y R—FLET,

77 ANEREBBRICHBIL T A T a7 IcERm LET(H 3), THRMBELWHODHER
LELXY (@), 774»%ﬁ®¢¢?1i4y$—kﬁé?~5tyF@ﬁﬂ%mén
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File Import Assistant

File format
Confirmation or modification of the automatically detected file format.

The automatic file format recognition has encountered the following format. If this format does not
match, choose another one from the list below

SRR W i stalloeraphic Information File (GIF) ]7 ®

1 dataset haz been found in the input file C¥Proeram Files¥Diamand 3% Tutorial¥cfi.cif

To continue with the actual conversion, click the *Next” button.

( ]

R0
[(<mel [ats || Fotr | [ a7 |
M3 ZoXA7 a7 TIZABHBILE Y 7 A VBRELTHGEL TSV, b LERSYEII e v
ZU YA EfioT, IELWERZRRLET,




WIZERRSNDHEAT A7 (¥ 4) TiX, lStructure Picture Creation Assistant| % {#
S TG DR 2 B BRICHER T 220, ZAOEBEN OGO 202 R0E T, 22
TlE “If the dataset is a crystal structure” ®IHH T & “Create picture automatically”
ZIEIRLC, THERICIER] 28O0 FE T, ©® “R~ A& %27 Y v 7 LT File Import
Assistant @ 4 % B (&%) OX— IR E T,

I

File Import Assistant

Picture creation
Pictures can be created for a dataset automatically, with the help of an assistant, or simply
blark.

The input file C:¥Program Files¥Diamond 3¥Tutorial¥cB0.cif with 1 datasetis) has been converted
successfully.

You can define. if and how far to create a structure picture for each datazet. @
Maximum dataset count to start a picture each: EI /
If the dataset is a crystal structure: [| Create a picture automatically VD
T the dataset iz a “molecular” structurs: |Create a picture automatically v|

_®

[(<mel [ats [ Ftr | [ 7|

%] 4. “File Import Assistant”® 3 ZFH DX A 7 a 7 Clx, 4 A — b T ofbET — % 7 7 A Vb O
B IER T IE AR D £,

WIZRTIX 5 Tk, @ “Do not show this assistant again” OF = v VR v 7 A IF = v
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WEICZ R LET(X 6), Ic@DEFT = v 735 &, KREILIFE, File Import Assistant D 4
AT 07 EFTRETIC, BEINICT 7 A v OA R — MU ZEITLET,

Eile Import Assistant &'

Completing the File Import Assistant

The input file C¥Program Files¥Diamond 3% Tutorial¥ct.cif with 1
datazet(s) has been converted successfully

Tao finish the conversion and to start reading datasetis), click the

“Finish” button.

Without assistant the conversion runs with automatic format
recognition. To re—enable the aszistant, choose the “Options™

command in the “Tools™ menu.
<Fae (w7 ) Fet ] [ s

4 5. “File Import Assistant’ Dz D~—2TH, WEIOWHETHL X A 7 r 7 2R R T LH5EIFA 7V a

VEBRETICRE TR R Y v LET,
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“Table of Created Atoms” Z &R L £9°, A7 n— /L \—DOEEELA R L7 5, 5D [Data
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Data brief - x
General
origin s1252206
Bibliographic data — -
Citation ‘M.'F-'.I:Q 50,394-351 27— )N

Atomic parameters
y/b zfc
4

Atom Ok, Wyck. Site S.0.F.

I | \
= @FO/iTq/8y

eReZE L &-0 Bem- H-M-B- wWahAd @ ¢+t pEdaen

4 6. c60.cif 7 7 A N DiEEIET — X A VR — M LE LTz, 77 A /V&RRF 57217 T DIAMOND
PHBINCIKZER L E Lz, #EIEORA > MT2d &5 RHER RSBmO A I F RS ET,
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THRD KD IpEREFE R LET,

HEIEX D NE
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ZeE RF2ARLAUL DT FAILEFESRZ LICLET,

m | " o4 o g o it

| [ [ |
@ 2 © @

(7. FEF—2 =N IHEE L~V RF 2 AL UL b3, s RIEWEE(T —4% > — b,
FEEE & A BREITARZ = )~ B2 A EHEIITAET,

TS =Y — R —DORFLICOWTHALET, WE, TS —F Y — =D IEIC
1L TPicture 1] EFERSNTWVWET, £L T, WEEZRTAES [>] BNZEOFNIZWNT
WET, e60.cif>S1252286>Picture 1] & 72> T\ 554, Ziix DIAMOND 7 7 A /v
[c60.cif| |28 EN DA R [81242286) DX, [Picture 1] THD &9 EIRTH
(ODEBH)

FEEROMIZIE 3 DO a—RNHESNTWET, T EF—ZY— )L _X—D LMK D X
VIR LFNEREINTVDIXT TT,

@Data sheet -+ 7 —4% ¥ — F CIIEEICET 22 TONMAER R LET, 2L Data
Brief ®YEEIM & & 2 TL7ZE 0N,

(@Distance and angles - #&EXIZE EFNL R FH OB AELZRRLET,
@Powder pattern -+ &7 — X DOMREPT NNY — L ZFHE L E T, Hx O /IT A
— & (R, Wi, LPEIE, Va7 7 A VR E) LB XA T 77 LR —10 7,

NTG—pEVEFRLET, ZOLEORRFFETHETCEET,

RECTES =Y = =2 BEL T, ZOmHEEZFRLTHELL D, BT -
R L AEOFFERE T, REAERE L TED X ICTHENET 2083 LTI,



CZETOBRMEEELDET, TEXF—E Y= RN—FFHT L L, HEELLDOT—X
MOERR LTz, xRz fHHEICOID B2 A 2 N TExET, MmEIcET2EE R
f§# % £ & ®7z Data Brief LV &, FEMRIERPLELRGESIXIT e —228H L TREL
WEHRER T LET,

TS =2 NRXR=TWHIEA LOWBBIZHT-L7 7 A NV4, 22Tl “c60.cif” 227 U v 7
HENELNOTRTCOFREZFR R LET, BHEO EEHICITIRIRATER 7 7 A Va2 Y A
MERCERLEY. ANOT7 7 A V&2 ) v 7§ 5L, ZOTFDOT A 2% Data Brief
DERRLEDY E7,

L3 e Edt View Stucture Prture Buid Objects Move Took Window Help -8 X
DEEdMARS »E8E |0 K EEE
ST
=P
Title Code Formdla sum HM syrbal SGR no. | Cell parameaters
cif
202 14.260,14.260,14.260,90.00,9..
Pictures X Databrief - =
General 1]
Origin $1252286
Bibliographic data
Citation ACACEQ,50,344-351 (1994)
Phase data
Space-group Fm -3 (202) - cubic
a=14.2600 &
: Pic cell
S1252286: Picture 1 e TEes . T
Atomic parame! ters
Atom Ox. Wyck. Site S.0.F. xfa ¥/b zfc U [A%]
c1 4sh  m. 0.05200 0 0.24900
cz 9Ei 1 0.10500 0.08500 0.22000
c3 98 1 0.18500 0.05200 016500
=8 Ties B Detals
For Help, press F1 UM
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FEIE [ D AERK

T MEREET — AN T 7 AN E LTRWEAIZ, FEICRiMEET — 22 AT 57
BEFELET, Bl T2 BERYE LTFLich 5856 %2 E L E3, DIAMOND %
EE) LT 7230,

“File” A==2—nb “New” #BIRT 50, 7xY — L —oFfifko 7« = (1)
Vw7 LET, BRENDZATRTIZT 74V OFEE, “OK” RHEWHLET, %
HOWHEZ#F R LET,

Z ZTlE. A9E(SiO2) D5 — % (Pauling File Binaries Edition?»S541934) I L £,

“Structure” A ==—7/5 “New Structure...” ZE{RT 5 &, 7 — ¥ (EMEE, BT TEHR L)
AT H7-8H@ [New Structure assistant] 7 4 ¥'— RBAZET, “R~ FF %27V v
7 LTC2HBADOIA T v 7R E (X 8),

Hew Structure

Gell parameters, space—eroup, and title

The new structure may be a crystal structure fwith cell and space-eroup? or just a
“maoleculat structure” with atoms only.

©®
Chooze if the new structure iz a crstal structure hzlational gymmetry and fractional atom
coordinates), or a “molecular structure” (ust atoss in orthogonal coordinates).
[ (&) Crystal structure with cell and space-group ]
[1 oy
Space-group: |P 1) vl [ Browse... '\Z/
Gell length 3 [&] |1 | g|1 | e[l

Cell anele alpha [ 1 |QU | beta |QU | gamma: ‘90|

()" Malecular structure”, no cell, no space-group

Title of the new structure |Structure 1 ‘

<FERE Rt | [ Fetn |

[X] 8:New structure assistant O Z DX A 7 1 7 ClidfEibid, £72130 s, Ebo0T—% % A7
LN U ET, fEmEIET — % OLEITEMEE & B TIZOWTONRTA—=F 2 A LET,

[® 8] &4 7 v 7¢O “Crystal structure with cell and space group” 72NER XN TWBZ &
sl L. “space group” ASIMMOLE EO®@ “Browse” "7 %27 Vw7 LET, [KDFA
Tr i< OT, @ “P3121(152)” #ERLTD “OK” 27U v 7 LET,

Space-eroup X
A
Hermann-tauguin symbok: ) —DK
P3121(152) . -
() ancel
&)
Fai[144] ~ Interal Space Group Number. 15200 ~
T Int.Tables or Equivalent Mo 152 1
Hermanh-Mauguin Symbol P32
Hall S pmbol; n_2"
Schoenflies Symbol D3 4
F327120183) Paint Group:
® P32210154) Lave Group: 3m1
P4[7E Crystal Spsten trigonal
Centrosymmetic:  no =
P-481) Centeing Fiimitive (F)
Pr422(89) Symmetry Matrices:
F-42c(112) v m K42
(2] -y, wy, 03333342
[#] Sott alphabetically (31 -y, %, 0.BEERT+z v

X 9. X4 7 a7 OFANERRN L ZMBEICET 23R EREzR R LET, TNTHRNEZME L. HEIO
ZEMIFE A SR L E T,
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“New Structure assistant page” %4 7 12 7 OF/RHN, @RI L ERIBEOMICEDY £3, ®
DT, a=4.535A, c=5.1TA LK FER LA LES, IR L2 ZZRBECHEA OMEITH B
Iz ' IZAY £9, ® “Title of the new structure” (21%, EEOLFREZ A LET, Ok
AR (X AE A O IRIR IR OIS 2 7R 9~ b D72 DT, il Z1E “Quartzlow” & AL EF, [ 10]
DI TNDZEEMRL, @ “K~ RE U ELET,

Hew Structure

Cell parameters, space—group, and title

The new structure may be a crystal structure {with cell and space-eroup) or just a
“molecular structure” with stoms only.

Chaoze if the new structure is a crystal structure dranslational symmetry and fractional atom
coordinates), or a “malecular structure” (ust atoms in orthogonal coordinates).

@ Grystal structure with cell and space—eroupt
Space-eroup: |P 3121 (162 v| [ Browse. |
Cell length a [81 |45:35 \ g:| | @
Cell arele alpha [ | \ beta: | | gamma: ‘ |

()" Malecular structure”, no cell, no space-group

Title of the new structure: [ |Ouart2 low | Il/—i\ |

|

|
=y
® [(<me® | a~m> || [ Fotr |

X 10. ZEf 7 N—T BN /8T A =% Z L THEEROZ A S vz ANJ) LT,

JRFIZBIT 53T A =& (Gr#ds . BAGIREE, SREEE) 2 AT 2720084 T r 7 PNERE
NEFTE 11, ® “Atom” 7 4 —/L RIZIE, tHRA D [si) IZZOLEWORBIIRIETH D [+4)
AL “si+d” AN LET, KIC “¥a” 1T, “0.4487" L AN LEF(T7 4 —L FOB
213 TAB F—Z2FH4 2% LEHTT), “yb” i “07. “z/kc” 121k “0.3333” L AL L*
T, @ “Add” RE U EILT, ANWLET—2&254 707 FROT—7/1cBmL£7,

Hew Structure

Atomic parameters
The atomic parameters use fractional c'yurdinates for a cry§t6| structure but orthogonal
coordinates {in Angstroem units) for a “molecular structure”.

or defect sites, standard uncertainties, and displacement parameters, use the *Atomic Parameters”
dialog ¢"Structure” menu) instead. 2/

[Putom: WallET | wh0 | zie 0333 ||

Here vou can define element (nith oxidation number? as well az x, v, and 2 for every atom. Far mixed =R
(

- 5
Atoms in the asymmetric unit: o~ IFQH\
Atom b3 ¥ = g Delete
=i 04487 1] 03333
{FaE [ mats | [ Fem |

B 11. gD F-(Si+4(0.4487,0,0.3333) D/RXT A—X B AS LIZF A T a7,
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Si & [AERIC 2B HDJFEF(0-20D /3T A —X& ZFEH35(0.367, 0.2952, 0.2427) & AT L £,
AFFEZ Sitd OBAEEFRIUTT, @DE/ANIZIT Sitd DIEWNES TWETH, 1
HarEEz, @ “Add” A% %27 V)7 LET, K12 LRIUCL IR £ LT=0?

Hew Structure

Atomic parameters
The atomic parameters use fractional coordinates for a crystal structure but orthogonal
coordinates {in Angstroem units) for a “molecular structure”.
Here vou can define element (with oxidation number) as well az %, v, and 2 for  every atom. For mlxedf
or defect sites, standard uncertainties, and dizplacement parameters, use the “Atomic Parameters” | ]‘I \
dialog ¢ Structure” menu? instead. N
[ stom: [T x/a|0367 | eb:[02982 | eicinader | fdd
Atoms in the asymmetric unit: ( ]ﬂI
Atom b3 ¥ . z Delete
=i 04487 a0 03333
] 0367 0.2952 02427
{FaE [ mats | [ Fem |
S L 2 WL e -] S o — . __ N
X 12, FERFR 722 LG R G & FF O D/ T A — 4 % ANJ) LTZ i OFk -

R~ R wr )yl LTREDXA T 7\ CERLEST, TZETANLTEET—
2 CHEREZIERT 2D0, WEWEKZZTRELET, RAIOF2— I TALTTT—
Ly (Ceo) DCIFZ 7 A V& A A= LizE & (pd) IIXT 7 A VO & ER % B B)
HIZATWE L7z, A lEliEStructure Picture Creation AssistantzFlJH LT, ME o E# %
AN LR AR THEREZERLET, Y7 by =T IRV ERDETIE, 207
AL MEEBEFMMALEL X O,

XA 7T v/ T “Start structure picture” & “Launch the Structure Picture Creation
Assistant” (IZF = v V7 BTN TWDLZ E2fER LT “B1” AE 22V v 7 LET,

I E TS0 HREY DIAMOND 12525, EWOEETY, Z2hbibE S
Structure Picture Creation Assistant Tt & FICERIEZE A B L £ 97, M ingd
DYERIZHOWTIE, RED.22)TEVFELLHHAL £,

“Welcome to Structure Picture Creation Assistant” D Z A 7 a 7 OEE N FERINE T,
BEIZ I _E T oRER 2 /B L TV A 581E, 472 3 @ “Destroy all atoms, bonds”
FERNET, 27E L. ZOHITIEE 7117?6{/!5552 LTWEHEANSL, ZOFEFE RN RH

a7V LET,
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Create Structure Picture

Primary atom creation
Thiz defines the basic set of atomsz and bonds in the structure picture.

it

Select if and what part of the structure is to be built up.
() Add all atoms {and bonds? fram parameter list
() Greate moleculeis)
() Create packing diagram
@ Fill cell range with atoms

Banee: | Unit cell v|
Hemine [-0.01 | -min: [-0.01 | Z-min: [-001 |
Femae: (101 | -mae [101 | Z-max: [1.m |

() Mone of the above mentiohed

[(<Fme® > | [ mr ) [ Fetw ]

B 13, G ZERT 256, RONICERFTNSMEXOELZBIRL £9, LV FMRREIROZ A
TR TITVET,

Structure Picture Creation Assistant [3#&&E XK O FHRIERK 721 T < | BEfF O#EER O R
FLICHLRHALET, 207 v AX 2 MEREIL “Picture” A ==—@ “Guidance” H 7 *
=2 —5 “Picture Creation Assistant...” =~ FZ®BIR L THORHEET,

FEEAE SIS Ui SN OREZRBIR L E T, 2 2 THEHEFIAIC 2 DOBNK 253
RLTZWVWOT, @ “Fill cell range with atoms” F=v 7Ry 7 A% F v 7 Lz ET,
“Range” Rry 7 XU XD, “2x2x2cells” BN L EJ, £ LT “k~" K
a7V v LET (K14),

Create Structure Picture

Primary atom creation
Thiz defines the basic set of atomsz and bonds in the structure picture.

Select if and what part of the structure is to be built up.
() Add all atoms {and bonds? fram parameter list
() Greate moleculeis)
() Create packing diagram

©Fill gell ranee with atams: 3_2\/
Bange: |2x2x 2 cells v|
Homin: |-1.01 | -min: |-1.01 | Z-min: [-101 |
Femae: (101 | -mae [101 | Z-max: [1.m |

() Mone of the above mentiohed

[(<FE | an> ]|[ w7 | [ Fek |

[l 14. DIAMOND (& 8 D0 Wi -4 i > b 2 2% L E 7, I L =R o TR
TFOMERELIER LET,
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ZOXEAT a7 TIEETAFRR 2L E LR ZEE (R A~KT) ORRITONT,
AR ELET, ¥4 7l O “Create cell edges” & “Connect atoms” T = v
TR T ANTF =7 SNTNDHZ L E2iERLET, “Fill coordination spheres” @ =
7 %4 L, @ “Create polyhedra around” %#F = v 27 L. “Central atom elements” 7 «
—/LRIZ “Si” EASILET, ZOMDOF 7 3 1% “Create broken-off bond” 7217 F =
v 7 &OF, [M15]0 X5 ICRoTWAH I LAMERLT “Kk~ ORZ U EMLET,

X

Create Structure Picture

Additional atoms and other objects
Thiz connects atoms, completes coordination spheres or molecular fragments and creates

palvhedra or cell edees.
Fxol

Fxvo
[¥]Create cell edees Connect atoms

-~

[CIFill coardination gpheres Cycle count. |1 -

Central atom elements | |

—®

[ [¥] Create polyhedra around:

Central atom elements: |Si |

|| Destroy existing palyhedra

[Gomplete malecular frazments

Sraagiy

[l |t | [ =7 ] [ & |
R —

< 15. Si g2 PRI Z s GRU~KTZ) ZEMT 5 L2 ELE L,
TR ULEFIBEIZEEEER T 2 550 5 OO E D TE, 1E0I2iE, &R Tl
JEF & PR E A A3, “Build/Polyhedra...” 75 “Construct polyhedron” % i#iR4 %
Py, FEIAEHPRET L EAR AR 2 IR, RSNV T R ERTDHEA TR T
“Build/Polyhedra.../Add polyhedra” & #{/EL £,

ET, WEWERD XA T 0 7 TEREBEROT VA > LOREZITVET, £TLO
I 7 7+ /v F @ “Balls and Sticks” 705 “Wires” F 7213 “Space Filling” 72 FI2&
BT A5Z N TEET, T TEERAS T 3 it “Avoid duplicate atom main colors”

TY, ZOFT v a AT EER 2 T 2B IS = v 7 STV ORLERH Y

T, ZOXATaTNET TNV IOREDEET, K~ RE &7 ) w7 LET,
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HMLWEAT eI RNERRENET, ZOXA 7 07 TIHEROR SR EERELET,
ZOXATa s CEE/RA T T a i “Adjust enlargement factor and position to fit
picture in drawing area” T3, ZDA T a v NF v/ IR TWDH E, BEETLVEE
BICRREND L) RRS SICHBMICHTmZRELET, 774V bOEET “%ET7
RE U EMT L TRIO K D pEER( 16)3MER SV E T,

1 Diamond < [Diamond) ]
i Be B Vew Gichue Peose Dad Objects Move Took Window  bep s
DEdMRS ER i R E g

REedLE (®-0 Dem-/ K- M-F-
hw A&

ilécdnase

fuito Save complated. M

X 16. Si R & T SR 2 (FXT 2 & 5 ICBELE L,
BOMNESETLE, MatENZ ESICMED ZENTELLEBVEYT, 2077113

“File” A==—25 “Save as” ZRATUITHREFELTLEIN, KOET v arTETHA
AN D EEICOWTHRA L E9,
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BER DRSS
=2 TIRKD 8 RISV THRES A B L £ T

o T A L(RTDm E)DNREHIE
° 12 (undo/redo)ERE DN I

° %Ll®ﬁﬁ® f 20
AE CIIAEOEEET NV EERLE LI, 22 TIIETAEZHREL T, BEDET 2
TG EOT 7 =y 7 2@ LET, BEREICAEOEEET LV EFRRLTIEEN,

ISR RAEEN A KEDE R L Ty =2 T MCFER LET, 2 —FOlEIZE N F
FTTN, JUTHETEEL TSV, HROBEEZTZWIGAETE, “Picture” A == —»
5 “Layout” #3&0, “Background” # 7@ “Background color” T %EEA T 72X,

AEOFEBEED —HORFFELZERLET, 7B T —a VROERHMER DRI
O, ZOMRATFEH L TS, HHT2/MMEMEDOREIIIC U TRBEFELZ VAN
ALEBFLTHELL D,

X O TR 5y %2 1R FE “Ball and Stick” 7>5 “Space-filling” (2] FeiH) €7 /LIC
EHELET, RUICEET 2@ a2~V ATERNLET, ZICTEYVAEZRT v LT
EESTHHAERINCRELET, vV ARZ V&S L. ZTO®HANOF RIS
1220 9 BIRUEFOE VIR AEIIFOAN T E £3(X 17 DODER),
HE9O®PHZIBIN L5 “Picture” A ==2—5 “Model and Radii...” EEAEL £,

K17 ATEHSORTAZRIRLE Lz, BIRLER FEEAELITEFO 7 L—LATHENLET, ZOMAIT
WRBIZ Lo TR £77,

BEET N ERINOERT AREOa< R “Build” A=o—, L THEEKOT A
VEERTLIEHO A Rk “Picture” A=a—ZHEBEINTWET, FHE, FHR2
Mv, TV BRI AT Y =7 R EIBINT S 3~ R “Object” A==a—IZHES
NTWET,
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“Model” 2> RAR v 7 AT “Space-filling” #E, “OK” "X %27V v 7 LET,
WU FEZAR—RAT 4 Vo TETNLTRRLET, ORI %%@?5FA
<Esc>X—%FIH L £3(X 18),

18, X 17) TER LN AR—=RT 4 )V T ETIIEDY £ LT,

ZZETOEMANEEZD LIRV B> THEL X9, 7 74/ FTSi04D 4 fHifkE 2 —F—fEE
BICERL, #O—8HE2AX—ZAT7 4 V7T VIZERLE Lz, RiIZ, £HFKESHE
“wires/sticks” D@ X A 7, DF D, 3IKILDOFR Y NT—F7KTHERLET,

ANR=AT YN TETIIERLIEGE LR vV R EHE->TOQD LS ITET O
ERABET, ~UADERY V& RT v 7 UCHERE#iX, E&:v?xﬁ&y%%bi#o
TAXY—AT 4 v 7 ORFICERT DRI, T VOB G IEE ZHEER) DB E— FIC &%
Z. BHEAT V27 PO TRZBRWHDERRLET, “Buld” A==2—»5b
“Destroy” — “Polyhedra” & iR L % 9°( “Build/Destroy/Polyhedra” ), Z kD FEIZEEIL
TWIERFRRAD LR E LT, 20 L & JRFIXEEEIREAIRIEICH W E3(4 19),

X 19. #EK O PRI ICH DL EELZHIERL, R ORRICERE LE LT,
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WIZZinn, BRUEFTFORREEELLET, “Picture” A ==—2>5 “Model and Radii...”
EBIRLET, ¥4 7070 EEICHDar Ay 7 AT “Wires/Sticks” Z®O, OK R ¥
7V LET, ERPEboTcn, “Ese” R¥ U EM L TR OBRIVREARER L £ 9,
SilZlX 4 SOFEEEN, £ LT O IZIEMEm CHET 28N <000 £77,

Z\
4

b

B 20. AEOFMEEL SHEDOFIETRILE Lz, TNTH, HENRAZANTETMELET,

RG> TV D S RADOBEEZEFR LET, AELEETIHEEHEITEE U < IR
FEREIR L ET, 7 A2 o2 BIR GIEIZEISHEN LE LR, TTo SiJFF 458K
T501 30 LHEEITT, ZZTIEETO Sil Otz BT 72 HiEE2#BELET,

JRAZ 7RI H IR L TORUVVREE T, “Picture” A == —7>5 “Atom designs...” Z %, “Atom
Group Designs” %' A 7 v 7 % B & £ 37(4 21), HMNZ/E EIZEH 5 “Atom groups” T, D“Si+4”
ZRIRLET, 7<TICHD @ “Update atoms” OF = v 7Ry 7 Az L FE T,

@ “Color” HECTFmMEXRMA “VW” 227U v 7 LTHAEBrown) Z N L £,

&ZIZ@W “OK” "% %27 U w27 LT lAtom Group Designs] ¥4 7 a7 %L E7,
ETO Sitd DENEDY 7,

ftom Group Desiens gl

@ “Style and Colors | Madel and Radii | Mixed Site Golors |

5 Style: |So|idempty/Eoundary ellipse w |
e 3“
Fill - =4
[Qulur. [Iransparency. |D — | [ Material... ]

[¥] Update atoms Barder
Update invisible Color: [ antomatic ]|~ | Dashed/dotted: |So\id v|
[ Update Registry iight [mm}
@ Thner lines
Color: Weight [mm]: l:l
—
@)oo=

%] 21. Atom Group Designs # A 7 1 7 O FIZH D17 NV—7 U A MERPNCERLET, £ LT,
TN—TBIROORLR R FIEEZET L ET,
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DIAMOND [FJi+/37 A= U A b &flio TRt/ —7{eLEd, R
F(SDT, 2O CRILREGDD DTN —T2ER L ET, 2O V—TORIEE
EES LI L TRTORTOEZERLET, IR TOEZ2ZEET 555 1LANOIR
FaBRL A7 v 7 LTERSND A =2 —0 b “Edit/Atom design” & #IEL £,

“Atom Group Designs” =° “Atom Design” %4 7 a 7138 FDREET T H721F T
<VIRTFDOREA N RprFik, RTOBEERESEISERBUEAERTEET, b
D JEMEAE THEREIX POV-Ray % i > 72 B/ AVERK (p.53) DESIC AR L £ 7,

Sitd DEEFBIZLTHE LN, HEV Lo W EFEHA, KFBRTLOENWEFRNLZ
HDHZENTETWVERA, Y —HE Si+4 DEEZEFTLET, LIZETOTHIIL “Edit”
Az=a—=b “Undo” a~y REBIRLET, £V —AR—ZHET A 2Nk
U 7350 F—R— FT<Ctrl+Z>F—Z2 WL £, ZOXIITHIET S L. Sitd D
FTDT T TR Y £,

TEICRT RIS IEEEEIC A X A, Z4hS DIAMOND T dEa (R FAEE O &
NWaAv Y FRRoTWET, BEZLITRICRT ZENTE, 7 7 A NV ERBEITHRIE LTI
RET, VWK HTHRERDLIZIENTEET, DFVLICRERLIBIEICHIBOL S b DIEH Y
FH A, JCICET undo & K275 redo I2OWTHFE U TT, undo DEEZ Y LD %
DM redo TH, FEITHEIZH|IRILH W EHADT, IR -T2, redo THUE T
BB ZAR Y WS Z LN TEES, FRHEOT YA U 2 HHICHRE L TH 2 OMREL 2
X, RfFa~ 2 REFITLRWRD , WOTHIICRERT ZENTEET,

Si+4 A OOEEF L ET, “Picture” *#==—7/5 “Atom Designs...” I~ R&ZERL
F9, Sit4 R FPRBIRSN TSI L 2R LT, BFOREZERT HHE THREDOT T b
TANTN—IZERLET, TLTOKAZ %27 Y 27 LT “Atom Group Designs” %1 7
R %BFCET, SiEORTFOary hTAMNTILELS A LA,

WIEET VIS D B OB Z T HIEEZFFN LET, “Builld” 2 ==2—75 “Destroy/All
cell edges” EHREL £4, #ERIIKD L IICAvFY LEEFRICEDD £9°,
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X 22. Si+4 DJF V7 N—T IR T 2T X TCORFOOaEEL L, SOIKTEIRDED E L, 17ebiE
S& Y L LEERIC > TEFE LT,

MEXOREILZ DO BWNIC L TREET, KIS, ZOWHELEHRSETHA > b &l T 577
EERRBHLET, “Move” 2 ==2—75 “Rotate along x-/y-axis” a2~ R&ERIT 50, V—
JWN—=TT (#) 27V w27 LT “tracking mode” IZEHE L F4, ZDOE—KiZ/ko
TEOEER T U RAE T v 752 LICKo T, ENEEEET L2 ENTEET, 4FADOAHE
TRARTELLEIATY VAR VM LET, HEE— FhL@HOE— FICRLI LA
“Move” A==—75 “no tracking” a2~ R&EEIRT I, T4 3 ([:'E ) B U I L
£

L —EFMNCHENICEIR ST 2L TCEET vV R EH > THHOFMIZET VE KT
v 7T HEMETCEEL T, T “Spin mode” EIEEILDFRFIETT 6, KAV —/LN
—TAEVE—RDT A 2 (:-E) Vw7 L, IRIZ, %l E LR U “Rotate along x-/y-axis”
FRILET, bboA, 712y () 220 v s T2 FChhENEEA, Z T
IFTEELE, BITRERESE WA RICET NV ETCY U RAEZ RT v T LET, v~ T AT LR
RFIZET VD BEIHIC B A RO £ 7,

R % T AR x Sl y X \mEE T, F Lo S 2 —FITmn o
s z w20 9,

(145 7 1) & 22 B3 235513 R CEEA BRIO 5 Nt L CTITV E 9, BI85 [ O F%E & HOSE
STATONRE, S ITELS 220 9, WITH L GEEILALED G E X D IUX, 2 7E
TR 220 £9, [\liEE —FHEIE SIS 55E1F “Move” A ==—225 “Stop motion” =<

6 “Move” A==2—I2H 5 “RocknRoll” o~ RDOK AT a7 & Claliztl & /A E %
RETHHELH £,
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REIRT 27, Y—n—Cc7 (2 (M) 27990 Led, “Spin” £— F&MBT5
BAET A2y () 220 90 LEd, BRAEEZT 7 40 FOREICETH A% “Picture”
A= =2—mb “Viewing Direction...” =~ RZEIR L, “View along axis” OIHHE T “¢” %
Y s L, 8T “Close” BF %7 v s LET,

RBEICETNEZ@EFEOT ) X THIRBT 2560, O&O2OTRIZOVTHIALET,
DIAMOND TR Liz@ i B R Lo U U V' T N ABHO T 2 THIRIL T, BEifEiE L

WELKHATEHZLEITEERA, LA, LU F Y U I RHFRIRICRSTLEI ZERHY
EFT, ZOLIBRGEIFTLV XY - REBA THERL T, “flat” £— R THIRLET,
ZOF—= FTRROKITTRT LS ICRKREZIT>E VST TET A EFRLET, TlOY —An
—IZ% 5 “Rendering Settings” RNy 77 v A== — (El T) T “Rendering” ZfElR7 5
2, E£7001E, “Picture” A ==—M»5 “Representation...” =~> FZ#®IR L., “Rendering”
DF v 7% LT OK” AZ>%27Y v 27 LET, OpenGLEFIF LIz =—F 4 7O
o TEERITRISTRT L 97227 7 v FRERIZED Y £7,

X 23. 7V 2O, OpenGLIZK AL XV 7E—RE0DE, Z0OXKH2727F v hE—FRDOAEN
WL TWDHEERHD £7,

HEERTFENELLTHoTH, BETE 2~ FITEWEHY A, H T THiHE LD
R Z 12N B 7200 T,

TTAaOEMICHL TRERAME 7Y v 7 LT Ry T T o7 Ama—2FRRTHZ
EHTEET,
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DIAMOND (&5t 248

DIAMOND %> T TREmER ZERR L7 2 AT, V7 Mo =7 ORGHEAE WS §

DIZOVWTHERE > THEL X D, TR TOEEEIZOW TN GRRERTIEH Y £ A, AN
RREHEEEZ LoV ET 52T, 2T LI THA D S E I ERHERIZ OV T, F

MFEEZTRTED LI £,

B#Y

AR BN EITREM T, MEORET —2. 2F 0 BFER. 2R R
JERE T2 EREIRIoT— 2 7 7 A W(CIF 7 7 A V) CEILICH DL HEITONTEZLET,
INHDOT —ZNDAEREE DO RRRRC, EARIE 7210 % 3 Wotliff & L CILRmIC
KBS 2 DN DIAMOND O&REITY, JEFRLnFRET 2K TRET Ly F o 7ET L,
R ICHEAZRIATHRFET L, TL T, IROHERGISELETALRE, TN
FEZRRCE 2 L5 2T A U RHE SN TWET, FEEICET 2B OE A 72
WA, 2=V RINOOT A e flio TRREMICET VEERT 52 LT 97,
DIAMOND /385t 3 3K 72 EOE T H oI FIHTE @ E D 3 It &k L £ 97,

B DERFIE

T TICEMEL 72 X 912, DIAMOND TN T — X ZEEATIT D0, T—2 77 4)L
EAVAR—RNLET, LL, 745252 THTSICHMERNEZER T 2D TlEHD £
A, 7272 L. “automatic picture creation” DFEREZ i > TV DA 1XT IZHIE % 1ERK
LET,

DIAMOND ##M® CHIHT 22— DA, ZOHSTHEI b LivER A, H#%E
HB.212%. EOLHIITHIET RELROD, ZOFERLY B0V ETT,

FEELIC R T A IR A 5 2 -5 T DIAMOND (R [R 2212 351F 5 3 R ITHELA &2 BRAE L TV
FTN, TNEEDOTH A U THERTIHN., EWVIHFERITFHF - TVWERHA, LoThD =
Ty P TIET —Z OFRFELEZ DIAMOND IZF5RT A5 LW Z L1272 £9,

DML OREREMTY, BRTAREFETOMRBOMMEIERLET, BT, 47 &

L% A7 £ % DIAMOND 3ME7RICHE> TRRLTIZL, EN6DTHA > DE D JFEFR
MaOEelz ARISCTRE L £,
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FEAIE 2T 272D AT v 72 Z 2 TE L TEEET,

1. 5SS —2(CIF 77 A /W& XA =a2—a<> K “File/Open” TRV IAHZET, £7-ix
“Structure/New Structure...” =~ R THEHEALET,

2. “Build” m~r R8Eflio TH T, HAE o EOMEET LV 2ERK L9, 22T
“Picture Creation Assistant” %° “Create Automatically” =~ R b FHATX £,

3. FEREEOKEMIET O E)%E “Picture” A=a—0Da~y Raflio THREL T,

2 CTAT AER G EIT S < £ TR OEARM AR GIEZ T T, Bl TCIER L
BEEMICR o0 F2BMT A2 b TEEIN, 22 CIEEFEMEICT 5720, Hiflize
BETZ 2B L £ 97,

BEET1LE

DIAMOND [ Z#E it EE T NV EERT 27200 Y 7 b =7 T, BEIZFER LIz#EC
LT, BRLIa~v 2 REFETL, MEETALVEED EF TP EWnWHI B HFTT, T
TIZEDLNHY W2 X 912, DIAMOND (36 S ER O 7= d D Y 7 b = 7 T,

ZZETOBRETIFHL TOHEEAN, MG L L T < ETIEFITHImED
EWawy K& 200 LET, O&2id, “Build” A==2—I2H 25 “Connectivity” =~
VR (o) TF, Zoavy FTa—PIHbEHAREICH SR THOEEERETE E
To B N—T (/A N—) T IO ZRECE T, eI —7oxt
L CHb i M2 E Lic b, ZHIEOERK, JRF/ 37 A—% U X MIBIT LT
ORBERZE, LT 3 RILET V7 EORELZ BT T, —EERKLI-ET L
WKL TEHICHEVIEL, #AICETAREEZELTAHZ EHAEETT,
LH90EoDavy FIERL “Build” A==2—252 “Filter” a~v> FTF, Zoav
YRIFANRTGA=FY RN o THORFZHIBRLZY . FEZE CTIERH O i iE D>
O —RFICREDREZRNTHZENTEET, ZOT7 4NV ZEZHHTDHE, ZDHD
BEORIEN L0 5, ETAAEDDRET LIZEBET, 207 0 W 2R LT HEH
B EZBRTTZLiEHn A,

“Filter” ( “Build” A== —)& “Hide” ( “Picture” A == —)DOEEZ IR L7\ &
IREDITTLIEE N, “Filter” 2~ FZ@H LICEFRBEIL, ETEDOT 415
L TERIEORGITATINA D Z R TEE T, “Hide” 2~y NIBEEIZR SIS
TWABHEEICKH L TOREH T, EHbDa~y RHEREICHT 5 MR 2o g
T 57217 T, DIAMOND D7 7 A MIZFIHRADMRESND DO TIEH Y £, OF
D, CERFERIELETT 2L, TORRTINLD 3~y FOMRIIRDNET,

8 WK SN DM DOJFROMEEX O Z & % “primary atoms” EFFONET,
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ERBETERENICHET S

RAOFEDEE DL G, ZORAE L BEIRANIIA A =TT 501X THHEHLN ETT,
ZD X 5 A IZIEDIAMOND O & 7o4 7y g UHREZ R L CET AV 2E> THE L
9, Bz, WERYEEROEEITRY IO TIERL . W ODOEZIZHTTER
BD3RITLETNEZZ T LW HFIELH Y £,

— RN TR OB OV CHAET 2 2 bl 2 b £3, SR 723 J5 7 R PR
LR EORERRDONELEET S Z LK o T, (LS L ENEICET 2 ERE
ITWET, EERICITEICHA L72RE1CBT % [Connectivity] =2~ RZFMALET, i
FRIFEREZ BE L2 5, WITE 2 DFEFICHOVWTIENDFRFZBMT 5728, BAODE X
DHETHRAZICETNVERE L TWEET, 20X ICTERNREENLET VKL
FL TR T, B LW SIS O FARFREIZ B3 2 ik 2 W L £ 77,

HRENDFE AEED BT 5 ET MMERDOFIEZ IR L ET,

1. fERET—2 DA VR—FERIIAD

2. JEFHERECRET M EEZSZ I L CHAaREBE T =y 7 LET,

3. fHx DT LD EAEEAET /ML L ET, RN EEREA T 5 2 LN H
IS NG I

4. FEARMZAEGEFEEEZ ERICRBITE HER A ER LT,

RINORE AEEW BT 5T /UEEO FIEITRE@E.30) THE LM L7,

EREEDER

DAIMOND THERK L2 &1 E0 07 7 ) r— a TR TE £, RERIZREH O

NIFAEIZ DWW T BUZEH L £ 7,

® “Edit/Copy” 2~ RTZ Vv 7AR—FKizavr—LEd, £ LT, Microsoft Word <°
PowerPoint (ZHf ¥ 11T £

) “File/Save As” =< > R CTJPEG,BMP 72 EDOWEBE 7 7 A L& L TRTFLET, HEBROE
ROMG E DFFFE T “Picture” A ==—® “Layout” #A 71/ CT{T\W£{

®  “File/Print” =~ RCHIRIL £

®  “Tools/POV-Ray” =~ KT POV-Ray |2 & 2% @i Bl 7218 4 VERR L £ 5

Eg 7217 T/ <, “Tools/Video Sequence” =~ R CALA—E—7 7 A NVEELHZ L TE
9, Z0F— FTDIAMOND [ZEEEFOETMACK L, AT v F g v k&l
% LET(AVI 7 7 A /L), ZiL% Microsoft PowerPoint 72 SIZHUVAA T, LB T —
VaFHT AL TEE T, OBAALAVI 7 7 A T T 4 R XD Media Player
Bl CTHMTERTAZ L TEEJ, Windows XP ® Windows Movie Maker 72 5
A MEMTTED, 72— FRAREZMZADHZENTEET,
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Fa— Y 7B BERpNHIRE

NFEE
ZOEBATIEECROFIZESLY T TR L ET,
° mmwnmf‘%%k%ﬁrféﬁ&

o NuX UMM

o HEECAEANIET D, BMIFEEOFETHIE

A2 DIAMOND Gy 74§ & £ r 3 2 BIAIC W T L £ 9, DIAMOND #% jt#) L
T, CIF 7 7 A WIEATRBR S TV DR EEDIFHZ A o ARA—FLEd, “File” A=
22— “Open” <> K (E7-13Y—AA_R—DBBRZ L) 2@RLET, 77 A%
EATa T TT77ANOFEEN “CIF(*.cif)” (278> TW\% Z & 28 L, Diamond ®~
75 A7 % L% (C¥Program Files¥Diamond3¥Tutorial) 7* 5 “pyrene.cif” % 38&R L C.
“BIS” R %27V » 27 LET, [File Import Assistant] OX A 7T a2 7 NFRRINDHD
T, ‘W~ ORBZ w27 Y v 7 LET, ROWmETIX “File Format” 728 CIF Th 5 Z &
ZHEZR L TCRILS “R” ORZ %27 Y v 7 LET, Picture Creation DX A 7 1 7 Cix
“If the dataset is a crystal structure” ®IH H % “Launch the Picture Creation Assistant”
WCEBELT “~” OoRZrz227) v 7 LET, %D “Completing the File Import
Assistant” A 7 wr 7 TIFHRIC BT AF 27 U v 7 LET,
fElF TR S D “Structure Picture Creation Assistant” |70 5 TA O HESb % X
ERATDHEXICFHLELE, 22 TiHO “Create Molecule(s)” #E0Y, [X] 24 DIRAE
W7o TWHZ EZiR L, @ “R~ ORZ %7 v 7 LET, “Additional atoms and
other objects” %4 7 1 7 TCiL “Create cell edge” A7 a &4 LET, LT “5%
TAREL? Uy LETY, BT RE 2T & ER0 253 FRIET,

Create Structure Picture §|

Primary atom creation
Thiz defines the basic set of atoms and bonds in the structure picture.

Select if and what part of the structure is to be built up

() Add all atoms {and bonds) from parameter list

O Fill cell range with atoms
Range:

Hemin | | w-min | | Z-min | |

Hemax: | | -mae | | Z-max | |

@

[ <Fam | &> ]I[ w7 | [ Febr

X 24. = Z TS IHEERFRTHZ LR ARZO T, “Create molecule(s)” Z3#IN L £,

() Mone of the above mentiohed

O ZOBITIIFERBVFETRE 27 ) v 7 LTLKESW, HBRATRODEA T 0 7 KT
LHEITH Y £ A,
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3WItHEEE U o< WEIZETHLA1E, Wi FOY —/1/3—7T “Rotate along x/y-axis” H~¥
(V2L FTo R I E— RICHIO R ST, v TR T RS v 75 & ERAEE L £
T, LT 4 D0V EUVBRMNLRD . FIUTEITRIZ R L TWD Z ERbn 97,

4 Diasrad — [grone cill

G Pe [ e Gictes B (ukd (Bmct Mow Took Windiw bk
D@ AR S L] Lt Ty M "
- pyrenecil > Structur tur

PBPOIE L ®-0O Dom- BH-m-E@- mAfe [ijecimare *

B 25. &' L2 OfEEER, B0 OIS L IEIEY £4,
3 FREE ORI C & £ L7z, RIC 3 IRouZEMIC T 2 00 F ORS & B3 5 7= iz, “oN
X T EERLET, MMl — 38— “Fill Unit Cell” &% ‘/(K})%?ﬁa LET,
BB BB S K 91T, ALK F DR MITHEE I TOZRVIRRE T, P72 2 FR L E
T, TLTHMNETNICH L0 FO—H0EdE2RK R LET, THOY =L "—IlH D

“Compete fragments” RZ (k)22 U v r45L AN, BI85
NTAY ZE o TVRVWSTFITONT S, D FOEEEFRLET,

Ny ZRIZZO XU TERLET, LavL, 4, BEIZFER L TO D BRI THEHE
TY, D FOEDLL Lng MEBMRSAHIR T, 20K 9 28568 13 ALK O i 4 |
DI L TR EAZ RIS TAHA DL L b METT, “Picture” A== —7»15 “Viewing
Direction...” a2~ FZEIRLET, ZOX AT 1 7 TILHAE OB 2 EEICHE S %
[F1#R S D 72 O DRRIE & ATV E (M 26),

Viewing Direction

Wiew along axis Close

]l LIGIE)

] opposite directio ®

Wiew along special axis

W o

Wiew bowards plane

N

Current settings for hkl = -6.53, 6.88, 4.52

[ 5ave view as default orientation

X 26. ZOXA T EFHLCERAFREZETLET,
HAFETF D 3 DDl abe ZIEHICZ Y v 7 LTHEEESETAHAELE Y, 22 TIEO “¢” A%
CEIU v LTERORER S - & N0 WE T T (11 27 DIREE),
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S P [ e Sinetew Bowee Duld Cheeti Mow Tock ke bk -ax
(DSAMAS s Ran v R EBREBLE RHS i
I -~ Picture 1 8t et P Dtarcn i 17 Pawecks gt

L s
‘/L.}
,M‘-:’l 9:"
; <
i vl
CATA
PEeLE® -0 B em- BE- M0 mbise ilecenare *
Cuarer arghes of rotason s (sl =: 0.000, v: 6.8, & CLO0D (44 = -1. 0, 6) ]

K27 cBiRZ %20 ) v 7350 TORINKELZRRBIRETEEST, DERDL L. EOFRMNLL
FHEE 2 RTINS DR bY £7,

WIZ 2 DO FOFEEEREA TR D HiEZHA L ET, FIEE L TIERMIZ 2 DOFATITEE
DE ST FITONT /N 237 Pz El L, RICEOREZFHIIL £,

WAIOFHZER L E T, GOSFTHEERIEFE2LE27 Y v 7 L, A=a2—b “Select
Molecule(s)” =~ FZBIRLET, HROTXTORFAENSALRIBICRD | HEATR
RENET,

WIZAA A ==2—0 “Object” 75 “Planes.../Create Plane Through Atoms...” %R L %
T FENICEDRFOBREITI XA T (M 280K R LET, ZZTET 74V bOE
£, ITARNTORFEZFAMLUCHAELETOT, £20FEEG® “OK” AF 27U v 7 LET,

Plane Through Atoms rgl

Pozition | Style |

Cionstituent atoms (vou can clear a check mark to remove an atam:

Atam d [F] s [f] (dfglrd | A
THE" (1=, ~v, —2) -0017ae 00000 315208393 -
16T (-, —y, -2) [N} fax] anono 26491 7596
G107 (1=, =y, -2} -00280 00000 62281 2434
G (1=x, -y, -2 -00136 anono 185875048
AT (1-x, -y, —z) 00394 a0ono 15495104
CE (1=, -y, -2) 00137 00000 183561858 o

Plane equation i ml*x + m2%y + m3*z = d (orthogonal coordinates).

ml = 07607 d= 75450
me = -06195 @
m3 = -01938

[X] 28. “Create Plane Through Atoms” 22~ RCERINDL XA Tl @R Lo 12k T 5487
DFRFA2FRLET, Ty 7 ODONTWD T > T/ ZHREFHRIC X 2 Pl o EREZ 35 L &
To XA 707 OTANCITFEORXER R LET, “Style” # 7 TIXFHEROBEHETEET,
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Wi Z2FoR T AHEEICRE Y £9 0T, <ESC>3F — & il L TH O @ICIRAE 2 fE5: L £ (4 29),

pe B yws Ghacts Boase B Chiech How Dok ks e

> (5
PHORE 8 -O Ddm- G- M@ mide iectHdrn *
i

29. HMOSFCERSND FHEZFRLET,
BHEDAN— g o CIIMEER OB HEEE, FEHZ2RRT 25 LT TEEEA, DFED,
BETF Do D02 A bV E BT 25513 H Al TData Brief] ™3#/:% “Table of
Planes” IZAH L CHHO—HEA2FXRLET, £Z CTHROFEHZZER L, “Object” A
=a—75 “Planes/Edit Plane...” #f{EL F7,
Fo. FlHZEEE L TODRFAICONT S, FHAFET HMITHE TS EE A, Pz
HIBR9 285A81Z[F U< “Table of Planes” THD i ZEO, “Object” A ==2—Mn5
“Planes/Delete Plane(s)” L#fEL E7,

WAOFmZHE L5, 2B B OFEAER LET, ZRORTF%24H27Y v 7 LTHL &
912 “Select Molecule(s)” =~ R&@EIRLET, LIFLELEELT XD ICHEL T “Plane
Through Atoms” ¥ A 7 a7 %#FKRrLET,

pe B pew Procue Bous B Chech Mow Toh ks s
DFEMABS e < ¥ @mERE L
- ecif  Btracture | > Pictre | :

OHORE 8O Ddm-o - M@

30. 2 DH D 2 SR TIERR L % L7z

(5
mide iectHdrn *
i
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“Rotate along x/y-axis” D7 ¥ ‘/(c&')?ﬂﬁo THEEXZEERSE 5 &, 2 2OFEAFEITTH
HTENGM0ET, INEEBEICT X THERTLI2HEIE “Tools” A=a—M"10b
“Calculate.../Angle Between Planes” =~ RZERLE T, £ 727 DWHIFATIC 2
FHEHOMEEZFRLES, 22 TEHO 0.000) FEEFREES(H31),

Angle Between Two Planes rs_(|
Select firsk plane: 1: Plane 1 W |

Leask-squares plane through 26 atoms {"H10", "H2", "H3", "Hz",
T OIS, C14, "C13" "C12" "C11”, a2t Tl CIEY,

Select second plane: |2: Plane 2 W |

Leask-squares plane through 26 atoms {"H?", "H&", "HS", "H4",
"HE' C1e”, "C10", "Ca", "Ca”, 'O "Ca", "C5" "C4", "C11",

Dihedral angle [deq. ] between bwo planes "Plane 1" and "Plane 2"

0.000 @
(Distance between planes: 3.4264 4)

X 31. i OMAEIX0.0° TF

I TORMIT RO AT A2 L TLE, K31 OWHITATICE® 3.4264A 1 &
FRRINTWNWAZ EEMERLTLIEEN,
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BEZHND

Z 2 CIEROBIETEIZOWTHB L £,

® HIMEIEN AL D T, EAREN DR IZET NV AREZE L TT<

® ETNAERT DR THLGEREZAENL T, SHICETVEEDZEZLTITL

G EZ R T T — 2 7 7 A VONRIZOWTERB A0, 2L 20 E 0 ) FR
bV ET, TDOXDRGEITHELD> DIAMOND OBREIZ DWW TREL S FBI L £,

Y TNT 7 A LT “unknown.cif” &9 CIF 7 7 AV HIELE LTz, &HIOZD
77 A N% A v HF— L LEF, DIAMOND ##E#L, “File” % ==—7%5 “Open” 2~
VR ERIRLET, 77 A VOIETR “CIF” ThdZ & &R L, “Tutorial” 7
FIVZ %D “unknown.cif” ZBHE F9, “File Import Assistant” 2E#E L7265 “RA
DORZ %2727 LET, “Picture creation” DX A 7 17 TiL “If the dataset is a
crystal structure” OIAH TiERE% “Create a blank picture” (ZL CRI L “®k~" @
RNEHI VI LET, BREDODFA TR T “ET77 RE27) v 7 LET, fid
WS 2 RN T DML 7 T 7 TI05, mA R OBAEE #H 4 =3 5 i T “Data Brief”
BN TDEA VR— P LT 7 A NVDOERE —ETRRLET,

Ty ANEA R — R LD, ETEBEE U THMBEEDA A=V 2 HTeZ & HRYITT,
ZITHEHHRATTZ 7 ANA R — FNOBRICEEZ 7 7 7125 &0 ) BREAITWE L
B, AN THMBEICEBIETE ET, “Picture” A == —25 “Guidance/Create
Automatically” 257, & kLAY —AA—THZ L B)% 2 Uy 7 LE+, DIAMOND
X 32 DR 2R R L ET,

?.’w‘\. %e - .

'..L“ E

J | Peccaten ®
A #-OLDem-> H-M-0- mA¥e Ri4c+nar -
, 36 arces crvat Hani

B4 32. FHIEFMA R i EED 7 7 A /L% DIAMOND THE( L E L7z, #MEREETHDL L VD
A&z £7,

BNEF ORI ORTFLEREMAELE T, ZOMPOHEEZBFTL L0 Z LT
RO, RN OHEICET 2B ARD TN ZEIZLET, 2F0, OEODRTF
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DV ICEEET DR 2BML, TOBEZHEVIRLTITI ZEICLET, T TIEHEmHE
FICFER Ui s oK% —F, L ET, A N &Y —L"—T “Destroy” K & o (#8)
Vw7350, £7201F “Build” A ==—25 “Destroy/All” LH#AEL £9°, FhfbfEE
KIS, 77 7 B\EICRY £,

BN TR >V T 5 = 212 LE 3, DIAMOND (2135 ORI 2 £7T 5
BER B 1 | SN TR T O AR T2 TRl EHT S - LA TEET, “Build”
A = 2—7 5 “Connectivity” =~ > R&BIT 5, V- —T(@0)% 27 ) v 7 LET,
[ 331D & A 7o 7 ingFm SNET,

Connectivity Wl
Select atom group pair(s) ko be connected:
Ab.grp.#1 | Atgrp#2 | DMin[F] DMax[+] Evaluate
Canicel
45 45
NG
O r+s WG 0.348 0.605
P45 oz 0.876 1.752 [ ettings... | [ connect ow |
[ Ht1 0,852 1.704
O wae WG 0.492 0984

Bonding sphere
Selected atom group pair: P45 - P+5 DMin [A]: |1.320 DMay [£]: |2.640 [#] Statistics

Distances:
0 calculsted

1 2 3 4 [

Xl 33. “Connectivity” %A 7 1 7' DIAMOND O FLIREEED 1 5T, KR+ 7 0 —7 DR+
FEREA EF LE T, DIAMOND IE = OFEFRIERIC L - CTHEER 2 Hm L E 5,

EAT a7 DR FIXHRPIANTET =2 7 7 ANMIEENDIBTDRF I N—T L XD
K. /DEBEE R LET, BRAATET — X OJRHEBED Z OFHNICINENIZ, £
O PR RFEEREBICH D b DO LB X biILE T, £l L > T DIAMOND IIfia %
MR Z il L EJ,

A UBMIRREIC H D 2> TR T2/ NV — 72 EHBLE T, ZOERLLFET LB

“Build” A==—{Z® 5 “Atom Group” =~ FZFHAL £,
AT N—T LR EA T ENI BELRFE LWL IR A DT TLEEW, A2 47
FooR EMILREBIC L - TEESNE T, Thbb, P/ NL—FLITRRY | JFiF2A
TOEZREERTHLILTEERA, KX A7 L0535 213 “Distances and angles”
mEDav s RTHHLET,

DIAMOND Z 4 i 7 7 v — 7\ B89 5 A 20 72 i - BB O B K/ / IME O TEH &2 FF > T
F4, L2 L. 22 TIEDIAMONDODOEi > TWAERIFRICENE LD TIT AL, —H#Y |
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FTRTCOFEAF TN =TIV TF =y 7 LTSN, 47 1 7IZIICSDT —Z _— A
0225 B3 L7 R FEEREO B A 7T K& D 2B E LIz i K/ ME DOt “DMin”
& “DMax” MFERINET, A7 v 7 OEMICH 5 StatistiesDF = v 7Ry 7 A% TF
=7 LTWOHEDH, B AN T NIFRRSNET,

HATaTOWEBLIFAEIZHD “P+5—-P+5” DRI NA—TERTWHWEEL LI, 2K
DIRVRORBNZ, fEEREZ RTR MO T — 2 BEELEE A, BIEEwTHIC P
FLOEERENGFET L ZEAR, BEXONEHEAOTHROZ L LHMTEET, [
CZEN2ITHD “P+5-W+6" IOV THWRET, 3ITHD “P+5-0-2" (2O TiE
EHTL XD ? BRE/MEDTRBENITE D72 HIFEBEOFIEZ R TRV 1 RIF7EL
£, ZOXIRREBICHL5E. R AIHMEFHICHA L TWD EEXLNET, HKKHE
® DMax=1.752 AD %% H EHFIZIR D P-O fEEG R BARRRZ T b ET, 20k 9 ICH
AN DFEGIZHONTH, BOTZHRIEL TH LW TL X 9 (M 34),

Connectivity gl
Select atom group pair(s) ko be connected:
Atgrp.#1  At.grp.#2 DMin[+] DMax[}] Evaluate

[ p4s P45 1.320 2,640
0 P+s WG 0.348 0.696 =
5 oz 0.676 1.752 [ ettings... | [ connect ow |
0 45 Ht1 0,852 1.704
O wae WG 0.492 0984

Bonding sphere

Selected atom group pair: P+5 - 0-2 [#] Statistics

1

DMin [&]: DMay [&]:

it}

Distances:
28 calculated

8

E:
!
2

1 2 3 4 [

M 34. 7 —F 7 7 A NMTEENDRA V7 NV—7 P-0 O HEERED 5 6, 1 DITEEHANICE FhE T
WL ZDIENINR Y BENIALEINCH D Z L3300 £,

KITDLUTFDIESIIZHD “WH+6 0-27 [IZONWTREL X 5, FAfl DMax1.944 O/ L ki
A

PIFELET, SHIC26AMTICHHY FT, ZNDLOBRFRIEIMAREZHLI B DE LT
Bz WERBWET, LoT, RWERRE~TATRTZ v 7350, £721L, DMaxIZ
26 ANJLET, 1

10 JICSD(Inorganic Crystal Structure Database)iXFachinformationszentrum Karlsruhe,
Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-Leopoldshafen, Germany7’ #{E, fid
AL THNET,

U BEANNET LIeb, A7 a7 DIEpOMaBl 2 3RV E~ T AT YV v 734
X, BEAER T S ET
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“0-2-0-27 IZOVWTREL X 5, A &R #ANIC 1.685 A &\ 5 5[ EREE D Bt
DAFTELET, UL, #fEliE® Data Brief] (Z& % [General] ##iZ& % [Formula]
TR L7230, (H502)3PWi12040 & W 2 (L FA TR R L OFES BFET D LB 2 D13
HRHY £, ZOXIRBRERMEPTRENLHHIT 2 5H Y 7,

1L ARSI RERH Y £9, DFE D HA3HSite Occupation Factor)7s 1.0 A 4K &
2725 TCWET, 2O XKD RGE OIS TEIC OV TIRIR T 2 s Sk o s <
EREEDIHH Tl L £,

2. fEMHEET — X IRV NH Y £, BRI —TREOHERICRY RN AN LA
2T HIET,

#{FEm [Data Brief)] /37 A—% U X T, BBRF 70O EGFESOFIX 0.5 T, L
MoT, ZHUCOWTIEEETIXLEEHY A, REoTHEAT /T LATETF =/ %
ALizFFICLTREET, Lo, BEMICEHEEOFBENHMETCELET, 20X
IMILRNTFHET L LI EDTRBEELL I,

Connectivity @
Select atom group pair(s) ko be connected:
atgrp#l | Atgrp#z | OMin[F]] DMax[$] &
WHE 0-2 0.972 1.944
0 w+e H+1 0.018 0.036 =
oz oz 0.586 1778 [ ettings... | [ connect ow |
0-2 H+1 0.576 1.152
O H+t H+1 0444 0888
Bonding sphere
Selecked atom group pair: O-2 - H+H1 DMin [£]: |0.578 DMax [A]:|1.152 S‘Eahst\cs
4 T T '
Distances: ! ! :
B2 calculatzd ' ' '
2 H H H
2 ’ i i
| | H ‘ ||| “ HIHH
1 2 ] 1 [

X 35. ZDJFF 7 N—TFI21E 2 SDOFEABNIE N H D Z L3, B AR T AOEFINSSND T,

KIZOH 2OV TIHRELE DM 35), ZOEA NS T ATIHEOE SHBIENEAH Y
9, 2%V O-H OFEAENLED 0.995 & 1.19A é% 1&&1%A&w9Amc2
DHVEIEEFH ZETT, 2 FHORAENEIX HEFESO-H) DIz “KFEhE
'NWOHQ@ﬁT%Tﬁﬁé%@kﬁofwiﬁoE:Ti LA GICOARERTH L
WL ET, KERAEOIERTIEX p.40 THHALET, ¥4 7 1 7 1E[K 36]0 % £OIRIET
MENEE A,

12 72721, —AYIZiZReduced Site Occupation FactoriZ DWW THE X HMENH D £,
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GConnectivity. El

Select atom group pair(s) ko be connected:

Ab.grp.#1 | Atgrp.#2 | DMin[F] DMax[+] Evaluate
Cl
WHE o2z 0972 1.944
0 w+e H+1 0.018 0.036 =

oz oz 0.586 1778 [ ettings... | [ connect ow |

O H+t H+1 0444 0.886

w

Bonding sphere

Selected atom group pair: O-2 - H+1 DMin [A]: |0.576 DMay [A]: |1.300 [#] Statistics

3

[ 36. = ZTld O-H OEAFEA T 2 E 3,

Distances: '
5 62 calculats H b

'

1 2 3

+

o

BBICHH 22 R/ LEd, Z2I3FCHEITIHY FHADOT, OKARF %2271 v 7 LT
A7 7%=l Ed, N CTRAMEICET 2 ERICET2F = v 7135 T T, KRITHE
B EERT D AT v I~ L E T,

ZITCTIEHYMYOBEEBY ., 1 OB EBET 52 001X 0O ET, “Build” A==—

M5 “Add Atoms...” FHEMET A TV AAR—DT A 2 ()220 o LET,
“Add Atoms” XA TR RFREINETOT, T THETHRFE2EIRL ET,

Add| Atoms X
Select one or more atoms from the atom site lisk:
M. Symbol Ox, Wy, x v z 5.0, %
1 PL 57 075000 0.75000  0,75000
z Wl & 7 075820 0.95630 0.95680 *
3 01 Z 7 0.82z... 0.Bz2. 0822
4 o2 2 7 0656, 0543, 0993,
5 o3 -z 7 0.872... 0.872. 0.024.. ]
< | =
my

Bravais translations):
1: +(0,0,0)

Inkeger cell translations:

El =% <= D E|<= Y= D E|<= 7<= E| Reset selections

You may alsa specify one ar mare atom codes or code ranges,
£.g, "1555041 355501 1-6555011"

Cancel

B 37. “Add Atoms” ¥ A 7 v 7 TIXMEICE R T HRFZEIRL £7,

A Ta IR TEEZDRANRT A= BT A MERTEREINET, ZO FITIEBIN LR
FICHEAEND T T _N—DIE &AM ZRET 2HARH D £3, S 5T, APPERIHEDRS
B BF O HENLELREAITY X FO T O “Integer cell translation” Z#{E L £, # 21X,
% X B OB HIE T 25670 S 2 2RI LET,
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IR EMHEIC LT, NS Y VIR IR AL THIE L E T, U A hOWBIZA EIZH
% “P1” O, MHMEOIEHE T “R,y,2)” ZBIRLET, K380 LI - TWNWDBZ L &l
BLT OK” A& %27V LET, (B0 PIRIFNBHPLICRRINET,

Add Atoms 3
Select one or more atoms from the atom site lisk:
M. Symbol Ox, Wy, x y z 5.0, %
1 3 )
z 0. TESZD o, 95680 0. QEE\BD b
3 01 0.82z... 0.Bz2. 0822
4 o2 0656, 0543, 0993,
5 o3 0.872... 0.872. 0.024.. ]
< | &
1

ranslation(s):
-

21 x, 0.5y, 0.5-2
3 0.5%, v, 0.5-2
4 0.5-x, 0.5y, z
5 kR z y

3

Inkeger ceII translations:

El =% <= D E|< Y= D E|<— 7<= E| Reset selections

You may alsa specify one ar mare atom codes or code ranges,
£.g, "1555041 355501 1-6555011"

I [e]9 1 [ Cancel ] [ Apphy ]

X 38. FERFIMEIZ PR 1% 1 D720 L £ 7,

JRFOFREGITE LTI E, REZITo-TWETHLH & ORIEIIMEH T, V— R

—® “Fill Coordination Spheres” 7~ % V(8 k) v st A, FHIE F—AR— KT
[Shift+Ctrl+S) ¥—Z#H L E£7, P HEFORE D IR FAEE i, AR 7 P-O Uik

DM S E T,

WICERFRE TR L OB 2B T 250k LET, B0, ()20 or LEF, WET
% O JR-DJE v ITHim L E L7z(X 39),

[ Edt Vew Stuchee Potes fukd Otjects Mow Took Window e -#x

(]

RELT MUY "
STy PG

.

ORI #-OL Dem-. B-M-E- mLko Teotxan

s, 12 stoms conate i

B 39. PHF D VIC4HEERZIZES O FafimlL, SOICWHRTFZFRRLELL,

Wﬁ%@%w@ﬁ%@ﬂﬁiﬁ%vénfwiﬁhwf\__fﬁo(')%7)/7Li¢

5% D0 E%%Lhubi Ui, ol R2o (@)% 20 vy LTHMbEDY $4
o DEY STICEE, AT HLONRRNI ERDNY T, Lo T, I 2 bk
LTSRN DWW T EBIZEE LSRR TITE £ 77,
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CETHMBEZR—LT V RAT 4 v 7 ORIKTRRLTEE LR, [RFNLHES
BENDTHLLONDIZKWEZARHY £, ZOMOEERIFEY(E& RIS
TRBER T LHEELTVDLD)DGE, ZHERICED2HEOLEBGENDIGERH Y £
T, “Build” A ==—»5 “Polyhedra.../Add Polyhedra” & #:{EL C “Add Polyhedra”
XA T w7 EkRKs LET(H 40),

(%) Generic (spheres From connectivity lists
Cancel
(Fixed  RMin [A]: I:I RMax [A]: I:I
Apply Now

Apply to: |P.toms of selected groups |

Central atom groups: Ligand atom groups:

anale epsilon [deg], used ko extend -
triangles ko higher polygons: -

Replace existing polyhedra

B4 40. Z Z TR 2 LR O LR & RO A RIR L £,

AT T OWELIXAEIZH D [Type of sphere] DIAH X, ENZEZEINT 5L DT, B
I% “Connectivity” ¥4 70 27 Ca—HFREELTLHD, FIEI Z THLICERT 2H1M
FEEZ AT 20T, ZZTRET 740 hO, BFOREZFAT 247 v a v &k
WLET, FAT7 0 7OFRTIIZEAOFRICHE T 51 FHEE OB 2R E L E
T, ZZTIEP EWODRE | &ﬁﬁi%fﬁﬁkﬁ‘é DT, Ml “Central atom groups” T
120 & H O@RPURREZ AR L £ 77, I MORL 12X O 2R3 20T, P.W,
H D@k 2 %@Liﬁo_®ﬁ@&47nymﬁ%%M4ﬂ_rbi#

Add Polyhedra X
Type of sphere
(%) Generic (spheres from connectivity list)

(Fixed  RMin [A]: I:I RMax [A]: I:I

Apply to: |P.toms of selected groups |

Central atom groups: Ligand atom groups:

anale epsilon [deg], used ko extend -
triangles ko higher polygons: -

Replace existing polyhedra

K41, ZDF AT a7 OREINE>T DIAMOND W & PE T2 &, O ZENL T &9 5L A2 1EX
LET, bBAA. HilSN 51T “Connectivity” 4 71 7 O E-T2HDIZHR0 £,
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EHIC D D CHETR L ZEEOAICOWTHIFELET, bbAA. ZOVEENRS ENHITH =

EHLTEET,

“Add Polyhedra” %A 7 1 7 O 5 “Design...” RZ %27 U v 795 & “Polyhedron
Design” ¥4 7 ur7pFnsnEd., ZEAEORAOAFIDZLEE L ET, “Fill” OHHAOH
DHFA T 17T “Central atom” ZERL £ (¥ 42), LT “OK” R¥ %27V v LT

“Polyhedron Design” #1471 7 %L E7,

Polyhedron Design

Fill

Style and Golors | Hatohing || Others |

Style |C|USEd faces

]

Color:

Earder
Colar:

ieright

o ——————
[_Automatic ] w i  Transparency:

o

3‘ [ Material..

]

=

fEEEN
EEEN

[] Default

More Colars...
Fill Effects...

il

Mo Fil

1/dotted: |So|\d

w

Cancel

J {

J

42. ZHEOEOIIICDORFOEIIKILSEDL Z LI LET,

N TEEROIERIC LB A2 B EIZ5E T T3, “Add Polyhedra” #4712/ T “OK” A& %
7Y w7 LTEA T ZHU %4, DIAMOND 1Z[[X 43]d> & 51272 v £,

[Sis. 19 pobhec

b&w&ﬁ #-0 Dom-o - M6

ey

43. WEORWRLAWND P & W 2 Hi b +5 S HEIRHER ZER L E Lz,
EX L7= 1 @ ZDIAMOND®OPOV-Ray(p.53) &\ 9 Y 7 b =7 T, OLIFEMTLET, =
ZTE, — B, WEDORIEZDIAMONDE RO 7 7 1 /L (JL8E I.diamdoc)) THRAFL E7,

1B FEROYS . DAIMONDEA TIIMRAFTE ¥ A, TEME ZHMNOHIZZOHA %

Ax v L TLTEEN,
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Y —uN—=T “Save” RF %27V v LET, (LEWITET 2B/EDOHHR & EX LG 4
TRTORGFET 255 1EDIAMONDIER D 7 7 A VEFIFT 5 L9 A v =V A2 RRLET,
ZOFEE Yes” RE %27 Vw7 LET, V7 ANVERIET DA T 0 7 2FRLET,
DIAMOND®D F = — h U 7 /L7 4 /L4 72 EIZ “unknown.diamdoc” &\ 5 £ R CHRIZL 57,

ZOEDIFIUDIZ CIF BRO 7 7 A VEHE E Lo, MaEEMOERSZHEOT A 7
&', DIAMOND Tt x#fEL72EW%Z CIF 7 7 A WIIRAFT 2 2 L IXTE EH A, BIENE %
L <MRTFET 53451212 DIAMOND O 7 7 A LS “.diamdoc” ZFIH L TL 7280, #RTF
ERZDEZA MNNR—DT 7 AN EEDY £7,

YUREMSOTET NEZREAS Y, MEZ KV FEMICBIE L ET, xRAENOBIET L2 L
THER Z L0 REICEfR T 2 Z LN TEET, “Move” A ==—7/5 “Rotate along x/y-axis”
FEINT D, FIEA N ALY — A R—TT A :f‘/(c&’)%ﬁ Yy 27 LThrI7vF o 7E—RIT
ERLET, YUVRADERZ V&S TRT v 7 LTLEE W, X Z BV o 5 RN [Alfs S
HTENTEET, MEOTRIZHHPODONHEKRDS LR TE E3, WHEAEOTEAIX 3 2D
WOs/\ H R BHERT DR R > TVET, ZOWs03DKTEATHALTEY ., “UrX o485
e, XA EREERTVET,

Z ORI O BN TOr X UBEOREICOWTHNET, A RFAY—L3—T “No
tracking” K& (R)& 27V v LET, 2 L THEREZEORFAEICRE LET, BEMHIC
X, “Picture” A ==—»5 “Viewing direction...” L#AEL £9, cllz LA FEERT
HDT, XA T7u7(H44)T “ KA E7 Vw7 L, &5 “OK” R¥ U2 LET,

Wigw along axis Close

é!.!% (<[ ][z

[] opposite direction

Wigw along special axis

[TAE |D ||D ||1 | l Set ] [Qefineaxis

Wigw towards plane

nke o i | (=]

Current setkings for bkl =0, 0, 1

[[]5ave view as default orientation

44, ZOFAT v 7 e flo TREIEDO T RAEZMEL £,
FRBITOAFEIR 572 & A THAEFRDIZND 7 X G Z #l L £, B EmfE oL T

2% “Fill Unit Cell” #2471 v s Led, £5 1500 2 liEn/\SHo 15
CERSET, SHERIOA A L AL SEEBRICEE LEF, “Build® A= a7
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5 “Polyhedra/Add Polyhedra...” &#:/EL T “Add Polyhedra” %A 7 u /&K /xL, T &
1To7= & DI h IR T & B TSR 28R ATV E T, ZD%, “Design” K& &7 U v 2
LT, 2L bRLEHETEEAKD “Fill” 77 —% “Central Atom” (CLE¥, £ L TOK R
BruaI VI LTHEAT T &2 ALD L, [M4BIRTEHNRY £7,

4 Dismand - lunknum? FDUTOTS diamiwe ] B
 pe Bt Yew Stuwnse Poiew Bid Oects Mow Jook idow e =
DFEMARSE  Te o - W EaERELT MUY $

|7 - tkreosiri2_20070625 dlamdes: > urknown-siructire > Pichirs

g @Ore

ORI #-OL Dem- . B-u-6- ]
Ihmm‘l MM

45. 7 X UMETE 2 D& AL IS L £,
2007 FEEOMIZITO & HBFELET, ZhbIER6 KDGF T, REIZHET %
FALTEDZ L AR LTAHAEL X D, “Connectivity” DF%EZ > THEA ZHim L £,
AR —LR—DT A 2 ‘/(ﬁ)%7 Vw7350, “Build” A ==—»5 “Connect Atoms”
a<y REBIRLET, ¥ a— hF vy F<Shift+Ctrl+N>& L CTHE U TY, KOG A&
ICRRENE L,

BZIZWO\HEXHIBEHET 5 H O DOFEA L TV RVWOR T2 HHEIFRL 7, “Build” A==
—n 5 “Destroy/Non-bonded atoms” & H1EF 27y, £721E, R b LAY — A "—D7 1 a2 (8)

DOBIZHDHREN (T) 227 U w7 LT “Destroy non-bonded atoms” #3IZIR L E3, 27320
S XD LIz ER 2 ER T X £ L72(X 46),

Dhaarand = s 19475 dinmanc] E

S e Bt Yes Gunus Bous Bl Qe Mom ok Wi e S
DFAMADSE  RE o - W aBREL BEY "

[ iz, 0070625, diarmdoc. > ks st e = -

L]

.

e .

& *
PHeAH 4.0 Dom- B M-E- waro Hecenan -
Jox b, prem FL s

46. FEE L TWRW O JRF (272 L, BEEET D HAUK T O WHRFICHEA L TWEDEHEELE L, T
S&EY & LTHEMATEE LI,
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ZOMEERE R TV D E X U &K T IORARIBICE T 2 BRI BV ENS TN S
N ILNERA, BB E 2 00EMORICWDWS “KE/E” PHEETDIHIZEREILN
FT, TOBENRELBERIIKMIETCAHAEL LS, “Build” A ==—/»n5 “Create
H-bonds...” #3#R L C “H-Bonds” ¥4 7 u/%FRrLE+, ZOXA T u/ TlIkFHELE
ERRT B2 RINL, fEOREEHRELET, T7hbb, F—OD)ThIAERT T2
7L — (AR T OR KRR AEAZ A LET, 22 TR 4710 L 5128 E L T OK
e %IV LET, KEMEERMTRRLET, 7 ¥ Ul & KFER T OGO T2
EIIC 72 0 £ LT,

& Diamond = [unknown? _P0070A2E dismdoe]

3 He Edt Vew gtuctee Potue Buld Ohiects Move Jook Widow Heb
DFEMAES @ WP v W mERE L W N
|+ unknown2_20070625.dlamdoc > unknown-structure > Plcture 1

Data brief Ed

nnnnnnnn
Formula  (HS O2)3 P Wiz 040

vibliosgraphic data

Fhase data
:m:‘ PNIMZ (224) - cubic
£l :':;;:5"251?1 :5: A zez
Atomic paran

Atom Ox. Wyck. Site 5.000.  x/fa
P57 0.75000
w1 L] r 075820

oL -2 7 ouzEs

or 2 0.ESE2(

o3 - 08722

a2 0.

[ L 05 0.75000

HL 1 0.5 0.74500

e 17 075000

< »

Frooertis »

OFOLE -0 om0 - MoE- whyce RleceEan
Success. 48 H-bonds created, 0 H-bonds deleted. HUM

4 47. HEERIZBT D AKFRE A O A ER L E T
DIAMOND O & £ &£ 72 ERED il & TWBRWZ72& £ L7c, Rdb IS O A& O

(AR NEOMER 72 BE &2 TR N2 72T L X 9 0? ZOREA B, ST LT
— g SIEBRIMLTL I,
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BAT A MEEOHE
ZOETITRO L9 RO TFEE LE T,

®  EMEIREIEM O MDD AT v FITH T T 5
& T NH  FI—JRT. BREEREOFIMGIE

AT A PORBHRBEE 7 +— Vv A MURHV ET, ZOT NI 7 ABIEORKE
BRE—=DOEDIZ B =7 LMENDLILORHY T, ZOZHEKRILEWDOMAIZ
TN a v ERBFTAI=TLARIAEENE T, £, TOMRIIEENLLEN 2 O
DIFF LA LEBERFDFELET, ZOB 7 —VIFEWVICANTRROAFEZ AWT
EALET,

TR OEMR T+ — T A NUB = DIEEMEER L E T, B — Y OREG
WRHEZ AN RO M CHIEIC/ERT 2 & 2 ANKRA » FTT,

DIAMOND #%E# L E 3, “File” A==—»5 “Open” a2~ REZ®RTHH, V—IL
NR—D(B)VRE %7 Y vl LET, 77 A NVEBL LA T 0T TT 74 L OFEN
“CIF(*.cif)” 1272 > TWAH Z L 2MB L. XA TEY KOT 0 7T 57 4 L2 (C¥Program
Files¥Diamond3¥Tutorial) 7> “faujasite.cif” ZiEIR LT, “BI” R& &7 U w7 L
%79, File Import Assistant DX A 7 a7V BNERINET, WK~ ORF 270 v L
9, “File Format” 7% [CIF] THAZ L ZRLTHELLS “RN ORZ 27U w7
L %9, Picture Creation ® ¥ 1 7 1 7 Ti% “If the dataset is a crystal structure” DIH
H 7Y “Create a blank picture” (272> TW\WAZ &R L, “R~ ORZ 27 v L
F9, %D “Completing the File Import Assistant” %4 7 1 7 TIZHIZ “52 77 RH
YEZ Vv LET, s r R d T — % Zlm Ao [Data Brief] (Z£RRLET,
WEHOHZITIXELMERR L ERE A,
A VR —=b LI CIF 7 7 A VIO ESRER DY £4, T72bb, ZOMOZERBEICIT
RO EPOHHED 2 SORFENRZ—RNbY 3, CIF 77 A VORNEND
DIAMOND 73 HEIHNZ R R ONLEZRET D Z LTI TEEE A, MR E L TAKEITED
JRRPARESNTNET, 20K RGE, 2—PFITROFIETELWEREZRE L ET,
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“Structure” A ==—Mm5 “Space-group” 2~ RZER L., [ 48liTvT Xk 9 ic@®%E
MHE 227(WNHE & 2270 D) D HF LR EZ IR L E T, £ LT “OK” R¥ &L E£7,

Space-—group rs_(|

Hermnatin-t auguin symbal:
[F d-3m (22701) | ®
Elge

Fd-3[203) - Internal Space Group Murber: 227 -
Fd-3c [223] /0 |IntTables or Equivalent Na.: 227 i
o Fa Hemann-tdauguin Symbol:  Fd-3m
Hall Symbol; F_odww 2y 3 =
Schoenflies Symbal: k™7
LI Paint Group: =36
FDaMS (227) Laue Group: m-3m
FOSMS1 227) i
FD3MZ (227) Centering: All-face-centered (F)
FddZ[43) Syrmmetry M atrices:
F-Fddd(70) bt 1) W2
[2] -y, 0.25+%, 0.25+z
Sart alphabetically [3) 0.25-4, 0.25y, 2 hd

[ 48. DIAMOND % CIF 7 7 A /A5 b H BN ZE B O R SR EN TE EF A, 2—FRHELET,
TR E 7 7 ANV A Y R— P LT EMBEORELMEBL T LEIW,
Connect1v1ty XA T a7 CREEREZ R T 5 2 &b EETYT, ElEOMRE
WY BB D &L TS BGICELS o TLEVWET, bod b, [p.32]TITo 7
LI OB CRFHEHAEL 25560 H Y £7,

BONC 1 DORFEEKTLHZENHEAX—MLET, A FAY—L =15 “Add
atom(s)” A& (%22 V) v 7 LT “Add atoms” ¥ A 7/ 2FK i LET, T A—X
JARUDOWHITA EIZH D @ “Sil-All” ZRIRLET, TOENORTIXZEDOEFEICL
T 49), “OK” A& %27 Uy LET, AROBREIET 1 EIERINET,

Add Btams =

Select one or more atoms from the atom site lisk: 1

1

+ o -
4 o2 = %6g 01750 0A7SGD  0.32500
5 o3 2 %g 114 14 0,13700
6 o = 9h 0 040400 0.89500 =
7] | &
Symm

- .25+x 0.25+z
El 259-%, 0,25y, 2
1 0,254y, -x, 0,254z

: .i )
(112,0,142)
{1f2,1j2,0)

n 4w g

51 0.25+x, -z, 0.25+y
£ v NP5 N P5n

Inkeger cell translatlons

El =% <= D E|< Y= D E|<— 7<= E| Reset selections

You may alsa specify one ar mare atom codes or code ranges,
£.g, "1555041 355501 1-6555011"

I [e]9 1 [ Cancel ] [ Apphy ]

B 49. HEX D727 SYAL 23 1 S1ERL SV E T, DIAMOND (337 A —% U 2 | 0 FEFEH 2 ff > T
S 2Bl E L ET, RIFRERIE(xy,2). WiHE(0,0,00720F 288 L E 7,

U ZDEBLFT A FNTSIEAULT VH D ZDMEICHFIET DD T, NTA—=ZYZARD
Al CAZEICR R LE T,
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JE- N E IR R S e WIEAETE “Automatic adjustment” OFEEEMEN TV EH A,
O RIZHLEREE L, bEMERERRTE Z)jié'f STHEHIZRRIE LD
XF¥—AR— D[ F | —% M L7, BEFIHEEEEL 2T 555 1%,. “Picture”
A= a—5 “Adjust...” <2 RZ#R L, “Automatic adjustment” OF = v 7R 7
ATy 7 LT, “Adjust” RZ %27V v 7 LET,

COEORINCHP LI L HICERA ORI B 7y —V 2 ERT5 28 T, T _XTOEF
BT 50T /e, SVAIJRFEZNICHE L WA o 2mEmIcEZ R LET, =
DL D NEEEIT 5 729512 DIAMOND O 7 ¢ L Z e FIH L £,

“Build” A ==—25 “Filter...” Zi&R L T “Filter” ¥4 7 nr/z2FK L E7, “Atom
groups” U A R Tix @ “SiAl” 72 2&IRL £9, F#EOHEA TIE @ “+(0,0,0)” 7217 %
BN L F9, MFRMEICEST 5 “Symmetry operations” U A ME il & #/E L £ A(X 50),

“OK” RE V&7V w7358, 5% SUAL B2 0 28R LET, WEREX I Tb
nEwh, Zo7nanfaiilinT 4 = EnmEos Ficrrsnes,

Filter X

Atorn grDLIDSIISiAI I [ Mark all atoms ]

-
- -2 §

@ L unmark all atoms
[TTMaCa b

Akom sites From parameter lisk:

Mo. | Symbal o, | Wiy, b3 ¥ z S.OLF.
1 sit]all +4]+3 192 0.12500  0,94800  0.03500 0.70s
D 3 0 -2 969 0.17400  0.,17400  0.96700
D 4 02 -2 969 0.17500  0.,17500  0,32500 v
< | &
Symrnekry operations:
Ftix v, 2 (0,0 ~
w2 -y, 0,25+, 0.25+z B +HU, 17T
¥, s [T A0 5172 E [ e ]
[#]3: 0.25-x, 0.25-y, 2 2 |:|3 +(1;’2 0,1/23 b
.o . st PP s
Select all [s]4 Cancel

B 50. 7 4 N BT DGR T ANET A B E TN Y v LET, 22 TIEADNIRIREE -
TLIE&E W,

LA OBRRPDBRMFE 2 G AWM ERD Z LIFEROLNT & TR, 22T

SUALIZIESERE BT 2 B2 OFT V& EX L %9, DIAMOND Of 5 KRB DR E 217 9
PREEZ AL - TR ERE B 2B L £ 77
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RELY— A S—DRE A e 7 Y v 7+ 55, “Build” A==—75 “Connectivity”
awy REBRRLET, WHITA EIZERINTWS ® “SiAl-SiAl” 28R L. [[¥ 51]
IRt L) ICENIE A ©® 3.0 725 [3.5) AICEE LT “OK” REZ 2L ET,

Select atom group pair(s) ko be connected: /
Af gro #1 AF gro 2 o[+l CWacdt] A Evaluate
Cancel
I Sial Sial 3.000 3.500 ]
=T Q-2 0.9z1 1.542 | | —
Sial MaCa 0.783 1.566 [ ettings... | [ connect ow |
Sidl H+1 -0.033 -0.066
| v
= >

Q-z Q-z 0,555 1.776 @

Bonding sphere
Selected atom group pair: Sidl - Sial | DMin [A]: |13.D | DMay [A]: |3.5 1 | I [#] Statistics

I

X 51. ST/Al J&-F DFENIE 2 FAFXE T 3.0 725 35AICE T L THIEM A 1B L £,

Distances:
7 calculated

[

TANEEREEGICETIREEKRAE LD T, A ALY —L/3N—T “Complete

fragments” K& (& )& 27V > 7 LE4, DIAMOND [Z{tAWOLKREEFL, 4 O

DORNFTRBAEDOONW =B r—C52FRm LET, 74 VEDRADT > TET 05, Si/AL
FRARETaFRRrRLC0ET, o, TEBREEZREL TWETADT, BT 2R 1% i
WURET D EVIEELITo TV EHA(H 52),

e EM Vew St Pos Bl Ooect Mve Took rdow Heb BT
Dﬁnnﬂ& ) W.ﬂ*m Lt
e e

B
EHOIHE 400 Dem-o B M@ mAe eotxas
[Srems. 1 molcule, B4 stomd Owated MM

B 52. 74— A MTEITD Si-Al #iEX,
Br—TEZmikE LTl LE L7z, DIAMOND (ZiZZmikIicH.ORF2RET 5 & W
IKIWENDHY T, LALBTr—VITHOLRFBFELEEAL, AR, BOIZRAD
MOPLRFZER L THD B —Y 2R L 2T TR FHATLE, RO XS 72
AT “FI—FFT LW b0EFIHLET,
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H X =R A BN 5 RIS R B A U3, AR o0 (1,1, D i & L2 LTS

R LTHEL & 9, “Picture” A = = —7 5 “Viewing Direction...” %4 L T “Viewing

Direction” ¥ A4 7 wn 7 aHK R KL ET, 53 1ZrT L1 @D “hk]1]” OEHDEIZT T
(1] Z AL, “Set” A% %47 &L DIAMOND |ZR-"AELZHEH L ET,

Yiewing Direction

Wigw along axis
(]

[] opposite direction

Wigw along special axis

[TAE |D ||D ||1 | l Set ] [Qefineaxis]

Wigw towards plane

||l.k,l:|1 E ||_®

Current setkings for bkl =0, 0, 1

[[]5ave view as default orientation

X 53. “Viewing Direction” %A 7 1 7 CI3EX OF RAE Z#HE L E T, 2 2 T hkl FEQ1DIC E
ERTTMNHRD Z EIZLET,

“Close” RF a7V LTHATR 72 ALET, SHIZ[FI]F—2ML ToFox
{LNEORA i TTE A (N i D S

o [l Edt Vew Stuctee Potes Gukd Otjects Mow Took Window Heb

.
i

CHoOIN &0 Dem- . BH-u-6- mAre BlectHuas
For e, pres Fi M

X 54. 7+ — v WA b Si-Al F 2 (1,1,1) i i & Uiz,
DI TCH I AR B — VDT RIER L ET, BN —A— KT [Ctrll + [Al%—%
LT, 9 _XCOAT7 =7 PEBIRLET, KIZ “Structure” A ==—m5 “Insert

atom...” A~ FEERTIHIN, 74 3‘/(33)%7 U w27 LT “Insert atom” #4717
AREILET,
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DIAMOND 3R L7729 _RCHOAT V=7 hofLEFHE L, (K557t LI ICFI—
BFAOfEEFERLET, OK” RZ 27 Vv 7 LTCHATR T 2#ALET, LT,
[EsclF—Z2MLTAH TV =7 FOBIRZER L ET,

Insert Atom El
atom symbal:
wifoazs | wftizs | zfoazs | [ cancel |

The akarn bo be inserted will be added to the
parameter lisk as "Dummy atom”, Use the Atomic
parameters dialog in the Struckure meny, iF you
want ko change the atom's properties hereafter,

Create atom at current position

55, ZOX AT R TEBMULIEZY I—JAINRTA—2 Y 2 MChBEMEnE T, ¥ I—FATHEH
WCAEERDO PRI E SNET,

A —FH A EEROTLICEHE LE Lz, ZARZEEOTLEFIZRY 4, WAL
> Data Brief] OWHIZA FIZHDH/8T7 A—=H ) R NIHE I —=BHOFEHRINBIMI N7
L ERMERLTLSIEE N,

“Build” A ==—75 “Polyhedra/Add Polyhedra” &#:{EL 9, “Add Polyhedra” %
AT TEI—FRIEE®RTH @ “7 Z2®RL, B FORF-7Vv—7T “SiAl”
ZIERONET, BNZE OMEE A “Fixed” I2L T “RMin” % 1), “RMax” % [5] IZ§%
ELET, ZOLEDXAT T DT EK b6 IR LET,

Add Polyhedra X

Type of sphere @
[ e e ) = [coee ]

_pply Mow

Apply to: |P.toms of selected groups |

Central atom groups:

0-2 ~
MaCa =

anale epsilon [deg], used ko extend -
triangles ko higher polygons: -

Replace existing polyhedra

B 56. 4 I—FF @ 0 &HLIC LTEHHEREIRLET, RAFE © “SiAl” I2LT, b0y I —
R b OEMEREIE (1700 5 ACRELET,
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WICZHEEDOT A ANTOWTHRELET, [ 56l 1 717 OEMIZEH S “Design”
RE w7 v 7 LET, “Polyhedron Design” # 4 7 v 71X [[X 5710 L H 2% E L £,
tBIE@ “Color” THFERBLDEB|RL T 7EX WY,

Polyhedron Desien X

Style and Galors | Hatching | Others |

Style: | Cloged faces v | .

Golor: ]| = Tranzparency: |D :| [ Material.. ]
Border

Color: IMIIY' Dashed/dotted: |So|id V|
e o

Fi

[ Default for new polvhedra [ Ok ] [ Cancel

57. ZHIKRDT A L aFELET,

RUXAT7a27d “Others” # 7 %% NE 3, “Ligand atoms reducing factor” % [0.01]
CERLET, ZhEIZHRAED2—FT —IFETOHRFORT S EMEST 200 TE, f
B LAZ S WVIRBEBIZIZ A2 0 £9728, MTEIRT 22 LIEARETT, REZEICTDIZHITH D

“Default for new polyhedra” #F = > 27 LT “OK” A& %7V v 7 L%7, “Add
Polyhedra” # A4 7 7RV 3 DOT, 2Z2CTH “OK” A& %7 U w7 LET, [ 58]
DEICEZEAERBFRRINET,

v

¥ ¢
© s e 2
o8 ek H #.0L Dem.; B.M.B. nbtvre ieosndae
[Scceris 1 pobvtuka credted. P

58. 7+ —V v ¥ A MIBITDBIr—YDLHEFR,

WITH 3 AT v 7L LT BT —VICHER LA RO NARE LA E L TFRRLET,
I TIHEARMICB =V 2R L7k & [ CFETIERI L £
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BN, 2N BERT 22RO LR F2ER LT, 20Ol Fa2EIESET

IR EFR L ET, “Move” A == —5 “Rotate Incrementally...” 2~ F&EER L,
“Rotate Structure” ¥4 7 n 72K /KL E£7, ZfliX 130, xdlh& yilix [0) IZ&RE L.
“Apply” RN&Z U Z ML ET, XAT R ZACLZER<KBEIILET, S 6IZzH%
[0) ICHE L, xWhOfEIE [-20) (A F A 201CHE L, “OK” AZ &L x9 (4 59),

B

Frresn

Procartes x
PROZR ®-0L Dom-H- M-8 Arc RieosXdae °
& g of sotaton aw (degl & G180, v 1060, & 4L B = 75 W, T3 )

59. MDA ZFIRLLTWR S I A S EE LTz,

TITwUREMST, TOARTERONRZHET 5 12 HORF 28R L £3, FhiE
STWHLIFA TOHZRET S 6 LT EZERLR2NVE I ICER LTI E I, BRDPE
T L7256 “Structure” A ==a2—5FHO “Insert atom...” 2= REZERTIHN, A==
A BT A 2 (@) 2 U v s LET, IR LI F T Ok 2 DIAMOND 733
BL, ¥I—F1ofEE L 7T0.25,1,020)%F R~ LET, ThaiER LT “OK” R¥
7V v LET, TLT, [EscldF—%M L THTORIIREZMRLET, Hriz/es
— A DPNAR DO F R v E 31 60), EimA Ml [Data Brief] OJ{/37 A —4 1
A2 MU F I =R FOERPBIMSNET,

© 2

(3
L
“
[
.

]

Frooeets x
PELIE #-0L Dém-»~BE-N-E- Lo hléo+Rane °

For Hisky, peuns F1. [

60. FRIDSLARIZZ I — i ZERl L% L7z,
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ENDRFTEBRDONARIZ G X I —JfAZBIT 2D TT MR, ZiiZid DIAMOND O %} Frf#k
VEsREAZ R LET, 2NEZETTIHIEDICT T ANV ZEZEETLILNERHY 1, &)
W7 AN EEREL & &, momuﬂwi EREZFEIT LRV IR ELTCWE LT,

“Build” A == —5 “Filter...” a2~ F&#8IR L T “Filter” ¥4 707 2£ R L ET,
WHITA BIZH D FEFREOEE T3 I —if2Rd QY72 2 RN UREBIZLET,
%®TZ&5A7%~5JXFC§méhTwé<JE%@*%Tiﬂﬁﬁﬂ4%@ﬁi~
FRATETNT oy 7 SNNTWAZEZERLET, WHIFATIZHS .i‘ﬁ/’ﬁﬁﬂ”ﬁkjﬁ‘ﬁ
HAF TR CBRENREIZLET, M 61ERLEIICRoTND & EfERL

“OK” Z"& %70y 7 LET,

Filter 3
fomgroups: |Mlhey Al | Mark all atoms
|
I— - unmark all atoms
Akom sites From parameter lisk: @
1
Mo, Symbol O, | Wiy, ® ¥ 2 S.OF. &
12 H1 1@ 274
13 Dummy Za 18 1.12500 18
14 Dummyl 16c /4  1,00000 14 a3
< | &
Symrnekry operations: Bravais translations:
[l v 2 A |[Fe: +oniz, 42 -
[#]z: -y, 0.25+x, 0.25+2 — | |3 +1z,0,12) T ol
nmark al
[#]3: 0,25, 0,25y, 2 o| [z 2,0 K -
.o . bt s
Select all (a4 Cancel

X 61. & =T &2BINT 52D ZE MO T 2RELITVEY, LEB->T, FKFDU A b
T I—RFETE@RL £,

TANEDEERKEDY ELIEOTH I =L 2B L £, “Build” A ==2—75 “Fixed
Spheres” =~ FZBBIRL TH A T rZ7A2F < LET, “RMin” % 10) IZ, “RMax” %
f4) Az L. “Apply this function to” ®IEH (% “All atoms in picture” (ZL %4, “OK”
R v w3 L DIAMOND I3 &R O AR5 4ALINIZH 2T X TO X I — i1 DN
BEERELET, ZOBREIZRLVBEARTRARDOYAEOTLIIE I =T 2 FR L £,

FERIZH I =R F 2 e 2 iR 2 R T DR SYALICH T2 7 0 V2 ik L7, B8
FI=RFIEH EMOIERLIZbDRD T, 74 NVFEMRLRVEIELRB#MTE £
A,

“Build” A ==—»5 “Filter” a2~ FERIRLET, WHITA ELOFRTEOEE T
S—EANBEICBEIRE N CWETA “SiIAl” 2 EMTEIKRLEYT, £ LT “OK” ~"¥
7 Vw7 LET,
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INTEHEEZEMT HHERMATEE L, “Build” A ==—25 “Polyhedra.../Add
Polyhedra” & #:/EL T “Add Polyjhedra” ¥ A 7 u 7 #F L £, FOLRFZ2F I —1
. B % “SiAl” (2L, BN % “Fix”., “RMin” % 1), “RMax” % 5] IZE%E L
F9, LT “OK” A&7 Vw7 LTHA 707 %M ET(H62),

[
e
“
| -~ € »
B e Frocerties |
PREeRE -0 @Dem- B M- mare hléotHarn
|an|'.h.nltlF! M

62. ¥ I =T 2 BINT 5 72O E R ORI T 2 RELITVEY, LEB->T, HFoU A b
TIHE IR FET 2R L ET,

WEWERED AT v 7T, B —VRIbaER L EY, ROICHORRFEEZ1,1,1)
WCAEFE LET, “Picture” A ==—7/5 “Viewing Direction” =~ FZE®EIRLFJ, %
LT “hk]” OHEHZT T 1) IZREL, “Set” RF &7V v 7 LTHAT v %
CET, RAENELLEGIFIIF—Z2 L TAT U 22 L £7(% 63),

[

e

“
| -~ € »
B e Frocerties |
PEOIE #-0LDem- B-M-W- mAa¥e Rléo+Narw *
|an|'.h.nltlF! M

63. o P& (L1, DICRE L £,
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“Build” A ==—7>5 “Fixed Spheres...” a2~ REZBIRL THF A T /2l £,
BoprkE Z To2v5 5] AL T “OK” A& v &7V v 7 LET, SYALFRT & & I —JF10n
RITERONARDOE D ITERR SN ET(H 64), ZRDDFRTLADO LD HEIREIINTND
LA1E7 4 v Z Build A =2 =)D EZ FHEMRE L T30,

(i) Bt e Soction 3
DFEARS  an

2BL4-OLDem- B M0
o o, pro FL

X 64. B — Y OGRS TICERUIE 2R E L, SYALJR & & I —iFaRRLET,

RPLY— A= 5® TR OHICHBNSHREA)ES ) v L, FREND
(®) “Fill Fixed Spheres Directly” #27 U v 7 L7, BNEITFET DR TFE2HRB LT

ZHAREER L ET, R UIEEGENEORTE & ZEHEOIERDEZ S 5 —EfiRT L,
BE[X 65]D K H 12720 £,

i i

1t
m

;ni‘
sE)C
£

i
i
£

)
2
geegsorell

geyghaasT
prEess
FUgEES

B RE

| RETUEEEEEEEEEE
H

PIRLW-OLTem- B M0 msro hiectnase

65. TRTOFEAE LT FE2FRLET,
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BEBIZINGEZHIETERLET, “Build” A ==2—25 “Polyhedra/Add Polyhedra”
ERMELET, LT, M 56 (P46 2L T ZEW) OXIIZHRELT “OK” R¥
VEMLET, [Me6lloRT IR T+ —T v A MURSEEER L 7,

o e Edt Bkl Qiects Mow Inck Window Hei
DFHARSE e w - W EBRE L MYS 8
200627 o > Faujasin > Ploture | -0

F rrean

3] Proectes !
pEelE -0 Dem-S B N-E- Lo RleorHarn °
[Succens 33 pohbecdha Oeated. MM

66. ZHk%E L2574 — vV A MREEX,

ZOXEIITENEEZRE L, ZHEREZERT L2 L 2VIRT Z LI K> TRERD 1%

EEEMLET, P61 THATD “Uxr—2r 407 L “©T7A7 TIEIOMIEEE-> T

BRI Z4T VW E 7, “File” A== —/5 “Save As/Save Document As...” =1~ > R%& R
LE915, 774 LOFE% “Diamond 3 Document(*.diamdoc)” (2L, 7 7 A V4%
“faujasite.diamdoc” & L CTRGFHRZ 27 U v 7 LET,

B FERTIIRGFTEET A, 7EWE ZFIHO I X Tutorial 7 + VX128 5
“faujasite.diamdoc” ZFIH L T 7Z &0,
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POV-Ray IZ & 2B RERERDIERK
ZOETIIROBEEICHOWTHA L ET,

® POV-Ray % fili o THE S o @& ik B 22 i & 1ER T 5
® POVRaylZLBTHA

POV-Ray ZL > ¥V v 7 Z o CEmMmERBBEERT LY 7 FU =7 T,
DIAMOND Tl% POV-Ray % fifi o CTIERR L= @B 2 BB O Z & % “v— 27 LI E T,
=R OB E SN D S 7 E e KM S S CHED Z LA TE, DIAMOND 7 7 A /L &
oy —r 77 A LTRIFLET, 22 Tl p.30 TYERK L7277 X i o ft S
X755 POV-Ray T —> 7 7 A VEVERL L £7°,

POV-Ray# PCIZA > A h—/L L THV ETHN? FLEA A RF—L L TWRNFIFA A
F—L LTLEE,

DIAMOND Z £ J" &) L £ 9, [f5dbiE 2 RIS AT 516) o H TR L

“unknown.diamdoc” 7 7 A VA& £, “File” A==—5 “Open” =~ K&k
T %50, “Open” &% V(@)Y v LET, 77 A AOREES “Diamond 3
Document(*.diamdoc)” F721% “All files(*.*)” (272> T 5 Z & A i@ L, [Tutorial] 7
+VHIZEH 5 “unknown.diamdoc” AL ET, HEICASAZ 22 Y v 7 LET,
ZHRFIRD O X MEE” NEEICER S VET(H 67),

A kleSdbHary °
s

4 67. “ffibtis a2 RERIICIRA 57 OIEE TR Lo F ok

I TIEHZEERTIIRLS A=A T 4 Y U FEFT A THREBEEEZERLET, bBAA.
MEOLZHEEEER AR L ConE2ERLET, LA ELZar— LT, LY
DDOFRFTFEEZETLET,

16 FERTHALT 7 A ABHESRTOET,
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“Picture” A == —5 “New picture...” 2~ RZ R L T “New Structure Assistant”
ERRLET, BAIOXA T TIIR~ORZ %7V v 7 LET, K68ITRT LI
O “Create a copy of existing picture” %R L. Source Picture 7% “Picture 17 (272
TWAZEEERLET, 20Tl O0nbEIFA FIZERENTWDEEOLFIO %

“Picture 2”7 7°5 “Space filling” IZZEE LT “KR~ K& %7 Vv 7 LET,

New Structure Picture §|
- o
Source of picture

The picture may be blank using latest Feeistry settings or a copy of an existing picture — if a8
any — of thiz parameter set. as

Chaoze, if vou want to create a new picture for structure data zet “unknown-structure” fram
zcratch or if wou want to create a copy of an existing picture. :

() Start with a new picture from scratch /

(%) Create a copy of an existing picture

Source picture: Picture 1 b |

[ Delete contents of picture
Uze the "Delete..” option, if vou want to take the picture settings, designs, atom eroups,
connecitivity, etc. but start from an empty picture.

|
Title of the new picture: |Space filling I |

@ (e (e | (o)

[¥ 68. “Picture 17 D3 B —nBFi7z B A2 ER L 3, WiROA4NNIO “Space Filling” 1IZL £,

BEHDHAT 7 TIEY =N Zflio THENZRELET, 22 CEIRFFEELZLETD
72T T, RS “No, I want to build up or change the structure picture
manually” ZBIRL CETRF 227 Vw7 LET, TVRAZ NEA T TRHALET
3, HE ETRICEDY £E A, LML, BEROWSITA DT ES =g LR —DF
RS “Space filling” 2720 £ L7z, 2F V., BUEORKEHEIE T 7 A /LT L T Picture 1
& Space filling ® 2 DOEEKPMER SN2 Z L1270 77,

BIEEEIZFR R LTV D “Space filling” OFR/RFEEZEFT LET, “Picture” A ==—Mn
b “Model and Radii...” 2~ RZERLET, ¥4 727D “Model” 2L RARy 7 A
M “Spacefilling” Z®IR LT “OK” A¥ %27 Vv 7 LET, ZEHAEENA—R
T4V TETNTERENET,
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[FO] —%24 L CERRONT L A2 F7, [FI] F—DRDOVIZAKR F LY — = TH

% “Center and Adjust” % ‘/(EE )75 “Center and Adjust now” ZER L T, #
W 2 W) 72 A — /WA L CHll i #or T & £ 69),

e QUi it Mow Dok firdos sk

VasAEE M

Leo sectuate
=

B 69. X UEENANR—AT 4 U TETILTERINET,
X NEEDOE TR E ZORE TR TEBEWOT, 7740 O HBFEKEL A 7IC
LTCE&EET, “Picture” A ==—n5 “Adjust...” ZEEIRLTHXATRITHRy 7 RTHD
“Automatic adjustment” OF = v 7 Z/HLET, A KLY —/L/N—D “Center and
Adjust” Fv 77 v T A=a—E LR UBESTXET, FATRITAH T a
ZALT=DT, Ry 77 7D “Automatic adjustment” OF = v 7 L4 THET,

HIOEDEERRELITVET, Tt POV-Ray IZB87 5 & D TH 5, DIAMOND il
TR € L E7, ftfhiEid 2 “parallel projection” GEITIE N H £ W TEHA)D £ £ POV-Ray
THRHL TV 2—RE A onET 21, POV-Ray 83 584613 “central
projection” DIE ) NI TT, “Picture” A ==—75 “Representation...” =~ K%
IR L., “Picture Representation” % A 7 1 7 T@ “Projection” ¥ 7 Z#ONE 7,
“Projection” % “Central” IZZ ¥ L., “Enlargement factor” % “0.8” [ EL £7 (D),

Picture Representation §|
Reuresentatiog ®
Projection
O parallel () central
Camera distance (cm): a0
Enlargement factor (em/8) 08| 4
Stereo
[enabled
Pictures' distance (cm: 12
Stereo angle (deg): i
OK [ Cancel ] [ Apply Mow ]

%] 70. POV-Ray HIZ “Central” 47+ = A ®RIRL 7,
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“Enlargement factor” (3% s IE X OF RV A X2 RMET 5T, BALE em/ATH,
Bl2iE, fEE LT 11.0) ZANT 2 &Ml ETO lem 28 TAICHYE LET, 10.5) &7
AUE, EiE B lem X 2A12700 £, ERE L TUNSVWEEZ AT 2138, fEERILH
LTSS RRENET,

“Camera distance(cm)” &% LT, j{ﬂiﬂODi%% XS EVRELEFA, Ik
hELFRUR, *%Llict@j(é“<2%ﬂ“éﬂiﬁ" WCRE LTI, LW
WG A D Z &2 0 £, %Eiffﬁi(fkaa’fﬁj_l)bl EhoTh, ENETFA—A4
FTHUETONEIZH DA L [F Lﬂfz?ﬁié EMTEET, bobb, W ATOHERE/I
< EAUT, MRS MRS A2 L BT L 2 LIETEET,

POV-Ray XL A hL— > 7 Y7 MDD T, MIKROREIIKI T2 HE2FHH L THEK L E
T, ZTORER, HTrbWIRIC, A, &R, TIAREDEKRE G525 ENTEET,
ZZTCTHEHWETFIZYY Yy R bOEBEF T2 LIZLET, oL RFHEWDOR
RTiEE “Material” ICEFE L £9,

“Picture” A ==—7/5 “Atom Designs” =~ FZ®IR L. [Atom Group Designs| %
AT7ur7ERRLET, V7 BEAMCH DR FRHEO—ET ‘W Z2@#RLET, £2LTH
fllzd 5 “Material” A& &2 Vv 27 LET, ZDEE, POVRayD A7 v ¥ 2 [HH
DEARINETOT, ZHUTEHXIZPHACET, &L, “Material Settings” %A 7 =
TRRRINTEH “POVRay” 2T EEBIRLET, ZDOX A7 17 TIIPOV-RayD 7 o —
FVERTED, ETITRIR U721 RS T 2R ED EH b E IR L £ 3 71),

Material Settings

OpenGL | PON-Fay |
D f e the bj ct's appea when orted for a POV-Ray scene (cf. "Tools/Create POV-Ray
") Th ttgd tﬂ Hh Damodpt & drawing.
@U e global POW-Fay object settines!
() Use pre—defined POV-Ray material umperhes
Material type:
Material

) Detine texture and interior manually
Pre-gelect
Texture and interior settings:

Field Content

| >

<

B 71, SR U7 FFRECe T 5 POV-Ray iRE. E72IIEBIRRED £ b IR L £ 7,

THRIZEFARRL L Z0avy RERIRT 2 &, EORFE2x5%ET %5 “Atom
Des1gn AT T NRRINET,
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JRACKT DB ET VA N2 2 B OA T ar RN E3, OLDITEREHD
~TUVTNANTanNT (T 7 AF¥)THY, bIOEDNI—FRHICERT HT 7 AT
¥TT, ZZTHERKFADOLDEFHTLHZEICLET, ¥4 7 r 7 TE “POV-Ray”
% 7 %%, © “Use pre-defined POV-Ray material properties” %% L £9°, “Material
Type” 1L “Metal” (2L, “Material” (£ “Chrome_Metal” Z &R L £ 3(¢ 72),

Material Settings E‘

Openld | POV-Ray | @
| SE—

Define the object's appearance when it is exported for a POW-Ray scene (cf. “Took/Create FOV-Ray
Scene” ) These settings do not atfect the Diamond picture drawing

Use global POV-Ray chisot settives_______precry,
(®iljze pre-defined POV Ha material properties: —_—

Material type: | Metal >

—
=

“

Material: Chrome_Metal N

() Define texture and interior manually
Pre—gelect:
Texture and interior settings:
Field Cantent 2y

Prewiew Maw

<

[[ oK |][ Cancel |

M72. W27 u b /{OA2Y v 7 K=/ TRILET,

“OK” R"&# %7 Y 27 LT lAtom Group Design] ¥4 7 r 7 \lR-T2bH, ZHHLDOH
AT7ard “OK” A& rx227) vy 7 LTHLEET,
KIZPOV-Ray D7 m— VL RELXHELET, 22 CIIHENOET REZ&ELET, HD
K5 D NS ZE TIN5y T 507 IS & 0 228 B L T 72 &0, “Tools” A== —7 5
“POV-Ray/Global Settings...” L#f/EL £, “Global POV-Ray Settings” %1 7 1 7T
IZ “Objects”. “Background”, “Bottom”. “Lights” &\9 4 2OX 7 nHV 3, @
“Objects” # 7 TTRTOFFOMAITK L THEHASNDT 74V FOT /3T 4 3% E
LE7, #IIERET “Plastic” (725> TWETHR, KOKFEZERBT DHITIIA+55TT,
R VIZ® “Shiny” #ERLEJ, £ L T, “Background” O 7 Z@EONE 3(% 73),

Global POV—Ray Settings

Objects ||Background | Bottam | Lights | -
¥
Define the default material properties of the atoms)wﬁﬁc in your POV-Ray scene.
P

Material property: Previem:
POV-Fay default A 5
Cull =

Rubber
Plastic:

Glozsy
Metallic
Agate
Bozo
Bumps

[IES

Pleaze note: You can assign individual material
properties to the atoms, bonds and other objects in
wour structure picture, which override the default
material property that vou have selected here.

[ OK ][ Cancel ][ Preview.. ]

X 73. 77 4/ h® “Plastic” % “Shiny” IZZEH L F T, QIZ7 L Ea—EGBEAERINET,
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TWEITFEFICLTHAEL & 9,0 “Background” # 7 T, EZEFHD Y A s 22 5@ “Summer
sky” Z 3R L £ 4, Wi O AR OQ “Preview I > T A A —UNFERINFET(H 73),

Global POV—Ray Settings

Define the backeround to be used in a POV-Ray scene. I
() Monachrome colar (Galor 1) Presviemn:
() Color range (Color 1 - Golor 2)

Color 1: Caolor 2
[ i~ I

() Pre-defined texture

5_Cloudl
5_Cloud?
5_Cloud3
5_Cloudd

5

0K J[ Cancel ][ Freview.. }

74. @ “Summer day” Z3EIRT 5 EHHICH L@ “Preview” I[ZHZEDA A —VUNFRENET,

KIT® “Bottom” DX 7 HENET, ZZ TITHFICENLSEFOTO “FER™ 12OV TH
EEITOVET, VARDOTFDIEIICTHDHM “Ocean” Z1#IR L T “OK” RZ U HH L £7,

Global POV—Ray Settings

| Objects || Backeround | Eattom [ightsl 1 ]
—

Define if and what iz to be at the bottom of the POV@?&/
Select a floor: evign:

®

Color 1: Color 2 Caolor 3
| i~ I i~ |

Eeflection: D

L OK I[ Cancel ][ Preview.. }

75. “Ocean” A T, HEXNEO FICIEET D X 9 Eig 2 Ek L £9,

ZHC POV-Ray IZBHT 2 EITK T T, EBEICL XV T E2IToTHEL L I,
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“Tools” A ==—7»5 “POV-Ray/Render Into Bitmap...” E#{ELET, WHIZA ED
HHOTIEEBG YA X 2RO ET, ANE v 7 AD TIZER I I TV D BB TR ER % B
ERRLTWDHEE DY A AT, Z 2 ClIMiE4A [703), @ S 2 1598 1% E L £ (B).

Render POVY—Ray Scene &l

Define resolution and Farmat of the graphics File,

| width {pixel): |?03 | Height: |593 |I— @

[Mote: Width and height of structure picture's drawing area is: 858 x 535]

Anti-aliasing Threshald:

Define formatjand

path of the target graphics file.

C:¥Program Files¥Diamond 3¥Tutorial#keggin.png

Show POY-Ray Render Window whils rendering
Qpen graphics file after rendering /@

I Fender l [ Close ]

X 76. XA 7 1S ORERELHRLET,
WILENE 7 7 A VDL ETEARIET D 7 VA ICONWTHELET, @® “File...” RZ &
L CDIMONAD O/ v 75 A7 4Vl 5 [Tutorial] 74/ F ZBR L ET, HGEO
FEE BMP 721X PNG M OH#IRTE£9, ZZTHE7 74 V4% “keggin” £ L, 77
ANOFEEEZ “BMP” ICLE3, £ L TRFRZ 24 L £7, “Render POV-Ray Scene”
A T7a IR £, ot 7 aidFoEFIC LT, M 76l k5 RREICR->T
WHZ LR LET,

POV-Ray CL XV T HFTLET, X147 27D “Render” R"¥ ML FE3, &K1
IZ AT Ty vaRAr )= PRFENET, LIELLTHL 02 7 LEEEER
ErbiraICFRINET, VXV UTNRETTHE, ZOEEA—EHLT, D THE
B U7 AR & £ 9 BN TR END VT MI2—TOREEIZ L » TR £3(X 77),

o0 &9 F e XoHE w

T L Z Y TRET LN FRSES, FREFESC LG 2 CI3R RS EE A,
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ZH T POV-Ray ZHIH LIEREEIZ5E T T, Z0fIhbbbnd koic, SE&8FER
F7arPHESNNTWET, L, &0 BIFRFOERBROCEROELRE, b
MYRLT N EANBEDEL X9, POV-Ray 2\ 2 72971013 H D FEE ORBR N LT
‘g—o

DIAMOND M 5#ET& 5 POV-Ray DA 7L a VNZIIRAND Y £3, BRI T
725, DIAMOND Ty —r 77 A VaE{ER L, £i#%E POV-Ray CHEERE L TAHAEL &
9, “Tools” A ==—n5 “POV-Ray.../Launch Environment...” &#:/E7 % & POV-Ray
D= T7ANT 4 L7 NUERK ZENTEET, 2L, ZHITIENR D @E /R
PR RIS BRI 72 0 £ T,
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ET4DERK

ZZTIRROBEEICHOW TR L ET,

o LB T—varXv=TH A NHETFEERT D
® N {HEEONENLBILET D

ZOFETIZ DIAMOND ZF|H L CE T A Z1ERT 2 HIEIZOW T L E3, BEARMKIZIT
TUAEREGE LT 4 av~v o B Eafi KO REETRIELET, BL 2B EDRN
IR LET,

ETFHIZLTRELINEE Lo Lk ET, RETLWEBREZDIEEEZE X E T,

WO 2 ERL L E T,

BASFERL L7z & A kil L £ 3, DIAMOND (Z{ERR U 7= {4 2 gkl L £ 3,

Gk g A e L E T,

B OBRIENREZ B L2 WAL, “Pause” A& &ML, &EZ2 BT 25481%

“Continue” R¥ %7V w7 LET,

6. EOHEREER LIS “Stop” R¥ &7V v LTEHEZKETLET, KTTHL44
TRINFERSN, TIT7L—2 8 WHE, 740 REXERLET,

7. ETFT7ANDT 7 A NERIXAVI 7 7 A /L T7, Windows Media Player THAE L7210 |

Microsoft PowerPoint (21 > 7R— h T& £,

o o

TR 7 4+ —Y v A MEEQEADEFH U CEEFEEZTA L ET, £3. LI
ER L7 =V % A FOREEMAZERICE RN LE T, 18

“File” #=z—7»5 “Open” #BIRT 20 @)R¥ %27V w7 LET, 774 V0T
¥i% “DIAMOND 3 Document(*.diamdoc)” F£7-i% “All files(*.*)” & LT “Tutorial” 7
F IV Z 8D “faujasite.diamdoc” ZIEIRL T, BIK ARZ %227 U v 7 LET(H 78),

LER
»x

.
- EmEARE L WA
o5 Piclure 1 Gl et T Ontmronsingi £ Fowom patlen

oot x
OBOLE ®-0 Dom-" BH- M- mArc hlécsXaen °
1

78, BitHOE 7 g o TIER L7+ — 2 v A MEEEZFRLET,

18 FERAZFIHL TV 55EIEDIAMOND DY 7 V7 7 A LEFIH LT IZ S0,
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ZOZHKREEY E D LIRET 5 2 LI LET, EANICIIEED ZERT 5 L X127
TEBAEER VIR LATWE T, DFE 0| BB AILE L TEOESICEEIREER L £,
IDEE, BERIENVDEDHY T, U T+ — V¥ A MEEEZIERT D & X
FIFH LI “7 4 2” 1 X DIAMOND OF —4 7 7 A JVIZIFRIFE S L2, DE D | — K
IR — R E WS Z T, LER-T, RiEFHALEZLO LR T 4V
EHERETOILENRH Y 7,

“Build” A == —7b “Filter...” 2+ FZER L T “Filter” ¥4 772K R-LET,
WHIFA EIZH DRI —7 DY A FOTIE “SiAl” BLW “? (FI—FHHEIT 2%
WU, 1EPOF =y 713N LET(Y 79), “OK” R¥ &7V w7 LTI 4 VHEHEL
I, Torr s L sEsrmEmos Fio Bl srrsnes,

Filter X

Atom groups: [CIH+1 * Mark all atoms
- |[»]?
® 3 Urimark all atoms

Akom sites From parameter lisk:

Mo, Symbol O, | Wiy, ® ¥ 2 S.OF. &
1 sit]all +4]+3 192 0.12500  0,94800  0.03500 070
I:‘ 3 0 -2 969 0.17400  0.,17400  0.96700
I:‘ 4 02 -2 969 0.17500  0.,17500  0,32500 v
il | @
Symrnekry operations: Bravais translations:
[l v 2 A |1 +o,0,0 -
[#]z: -y, 0.25+x, 0.25+2 — | |[Flz: +0o,yz, 102 =
[#]3: 0.25-x, 0.25-y, 2 2 [#]3: +{1}2,0,1}2) b =
.o . B e RN PR s
Ok Cancel

K 79. T SVAl B LOF =R+ “? ZONBRIEORRIZRD LI 74N ZE2RELET,

ZZTHREIEE R CHEEZIT> TAHMRBRONAKL B r—V 2B L E4, RONELE
® RMin & RMax Z#% & L ¥ 9, “Build” A ==—»5 “Fixed Spheres” Z R L CTH A
TuZ%F rLET, “RMin” % 0] (2, “BMax” % [5] AIZHEL T “OK” A&
7 Vw7 LET, ZNUCHHET DRFHENPERINET,
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RBELY—=NNN—=ZHDHRYTT v 7 A==2— “Fill Coordination Spheres” (18 )%
L C “Fill Fixed Spheres Directly” (@)%EU“? T, ®WHEHNICH DT DBME I, KR

SNET, BMBEORENS ZOFEEZ S 9 VIR LT, [M 80]0 X 5 7et#iEX & 1
Ejzl/ij—o

DFEARE Rl R EEREL WY "

L foujanite] 20070627 dlondoc > Faulomte > Plcture 1 ™ Duta et/ Dt 1 S 2

o Pe Gt yew Statse Pctes Gk Ohiect Mow Jook Wrdow e -ax
1

B S lE—
PELIE " $-0LDem-0 B-M-EH- mAY¥D [ij¢o+Rarnnn
[For Help, prons F1 MM

X 80. 3 >DEILIE 2 fEok L 7= [X,

Bl U7 i ot L CEmiR 2 EX L E 3, “Build” A ==—2256 “Polyhedra/Add
Polyhedra” &#:fEL £9, [Add Polyhedra] # 4 7 v 2/ CTix, FRFETE LT “? (¥
— ) B 7R & LT USIAD IR L £ (QODE 5 Tk E) » Bifr 8 OFE$H % “Fixed”
& LT “RMin” # 1), “BMax” # (5] ICRELET (QDOFHHTHRE), ZD0LE, ¥
A7 u 7 ORENFIIN 81D L 5272 b £

Type of sphere

H
E

() Generic (spheres From connectivity list) ya
p— Cancel
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	はじめに
	結晶構造のデータ（空間群、格子定数、原子座標などの情報、またはCIFなど結晶構造のデータファイル）が手元にあれば、DIA
	プレゼンテーションや出版用の高品質な画像の作成
	構造の原理を調べる
	教育用に結晶構造を色々な形式で視覚化する
	DIAMONDは原子レベルで結晶構造を視覚化するためのソフトウェアです。v3では視覚化の手順を分かりやすくするよう心がけ
	しかし、DIAMONDには本当に強力な機能が豊富に用意されていますので、できれば、このマニュアルを通読してください。特に
	すぐにでもソフトウェアを実際に起動させて、さまざまな画像を作ってみたいことだとは思いますが、まずはソフトウェアを正しくイ
	どうにか最初の画像を作成できたら、そこで少し休憩してください。DIAMONDの操作方法を学習する場合、なるべく打合せの予
	p.22から始まるDIAMONDの設計思想をのんびりとした気分で読んでください。チュートリアルAで行ったことを思い出しつ
	チュートリアルBの応用(p.25)に進みます。どんな話に発展してゆくのか、ご覧ください。
	自分のPCに戻り、チュートリアルBを実際に操作してみましょう。DIAMONDの優れた機能を体感してください。
	最後は自分の思うままに操作してください。ご自分のデータを利用してみると良いでしょう。
	操作方法が不明な場合はp.67の項目「テクニカルサポート」を参照してください。
	チュートリアルA：簡単な例題
	データのインポート

	ここでは次の機能について学ぶことになります。
	CIFファイルなど、結晶構造データファイルのインポート
	結晶構造図の自動作成
	ユーザインタフェース
	結晶構造データ、距離や角度、回折パターンなどの表示
	シンプルなデータを使って基本的な操作方法を学びましょう。これからインポートするファイルはCIFファイル�で、これを取り込
	それではさっそくDIAMONDを起動してください�。“Start Screen”（図1）を最初に表示します。この画面では
	図1. “Start Screen”ではファイルのインポートや既存ファイルの選択などを行います。
	ここではファイルをインポートしますので、まず、[図1]の画面で①“Open file”をクリックして「ファイルを開く」ダ
	利用頻度の高いメニューコマンドにはツールバーのボタンやキーボードショートカットが用意されています。頻繁に利用するものはで
	DIAMONDのデフォルト設定では、開くボタンをクリックすると [図2] の「File Import Assistant
	図2. さまざまなオプションを利用して結晶構造データファイルをインポートします。
	ファイル形式を自動的に判別してダイアログに表示します(図3)。それが正しいものか確認しましょう（③）。ファイル形式のすぐ
	図3. このダイアログでは自動判別したファイル形式を必ず確認してください。もし異なる場合はドロップダウンリストを使って、
	次に表示されるダイアイログ（図4）では、「Structure Picture Creation Assistant」を使
	図4. “File Import Assistant”の3番目のダイアログでは、インポートする結晶構造データファイルから
	次に示す図5では、⑦“Do not show this assistant again”のチェックボックスはチェックはせ
	図5. “File Import Assistant”の最後のページです。次回の処理でもダイアログを表示する場合はオプシ
	結晶構造図が表示されます(図6)。ここではDIAMONDを操作しながら、表示方法に関するオプション機能について学びます。
	ワーキングエリア�にはC60の立体図を表示しています。右側の文字や数字を表示している部分をパンと呼びます。さらに上部の表
	パンのいちばん上に表示している“Data Brief”というタイトルをクリックし、リストから“Table of Crea
	図6. c60.cifファイルから結晶構造データをインポートしました。ファイルを選択するだけでDIAMONDが自動的に図
	画面右側の下は③「プロパティパン」という部分で、構造図と選択したオブジェクトに関する次のような情報を表示します。
	構造図の内容
	構造図に含まれる原子
	選択したオブジェクト
	選択した原子間または周囲との距離
	選択した原子の線形性と平面性
	その他
	“Properties”という文字の部分をクリックして表示されるドロップダウンリストで“Automatic”を選択すると
	構造図のすぐ上にあるバー（図6の①の部分）をナビゲータバー\(図7）と呼びます。現在開いている
	図7. ナビゲータツールバーは構造レベル、ドキュメントレベルを問わず、色々な情報画面(データシート、距離と角度、粉末回折
	ナビゲータツールバーの表記について説明します。いま、ナビゲータツールバーの右端には「Picture 1」と表示されていま
	構造図の他には3つのビューが用意されています。ナビゲータツールバーの右側に次のような文字が表示されているはずです。
	②Data sheet … データシートでは構造に関する全ての情報を表示します。これはData Briefの拡張版と考え
	③Distance and angles … 構造図に含まれる原子間の距離と角度を表示します。
	④Powder pattern … 構造データから粉末回折パターンを計算します。個々の反射パラメータ（放射線、波長、LP
	実際にナビゲータツールバーを操作して、この画面を表示してみましょう。回折パターンや距離と角度の計算画面で、設定を変更して
	ここまでの操作をまとめます。ナビゲータツールバーを利用すると、構造レベルのデータから作成した、色々な画面を簡単に切り替え
	ナビゲータバーでいちばん上の階層にあたるファイル名、ここでは“c60.cif”をクリックすると文書レベルのすべての情報を
	ここまでが最初のチュートリアルです。ユーザインタフェースの概略と基本となるダイアログについて説明しました。次の章では実際
	構造図の作成
	ここでは、必要な構造データがファイルとしてない場合に、手動で結晶構造データを入力する方法を学習します。例えば、データが印
	“File”メニューから“New”を選択するか、またはツールバーの新規作成のアイコン（）をクリックします。表示されるダイ
	ここでは、石英(SiO2)のデータ(Pauling File Binaries EditionのS541934)を利用し
	“Structure”メニューから“New Structure…”を選択すると、データ(空間群、格子定数など)を入力する
	図8:New structure assistantのこのダイアログでは結晶構造、または分子構造、どちらのデータを入力す
	[図8]のダイアログで①“Crystal structure with cell and space group” が選
	図9. ダイアログの右側に選択した空間群に関する詳細な情報を表示します。これで内容を確認し、目的の空間群を選択します。
	“New Structure assistant page”ダイアログの表示が、選択した空間群の値に変わります。⑤の部分
	図10. 空間グループ、単位格子パラメータ、そして構造図のタイトルを入力した画面。
	原子に関するパラメータ（元素名、酸化状態、分極座標）を入力するためのダイアログが表示されます(図11)。⑧“Atom”フ
	図11. 最初の原子(Si+4(0.4487,0,0.3333))のパラメータを入力したダイアログ。
	Siと同様に2番目の原子(O-2)のパラメータを左から(0.367, 0.2952, 0.2427)と入力します。入力方
	図12. 非対称な単位結晶構造を持つ原子のパラメータを入力した画面の様子
	“次へ”ボタンをクリックして最後のダイアログに進みます。ここまで入力してきたデータで構造図を作成するのか、いよいよここで
	ダイアログで“Start structure picture”と“Launch the Structure Pictur
	ここまでは結晶構造の情報をDIAMONDに与える、という作業です。ここから始まるStructure Picture Cr
	“Welcome to Structure Picture Creation Assistant”のダイアログの画面が表
	図13. 構造図を作成する場合、最初に表示すべき構造図の種類を選択します。より詳細な設定は次のダイアログで行います。
	Structure Picture Creation Assistantは構造図の新規作成だけでなく、既存の構造図の編集
	結晶構造に応じた結晶構造図の種類を選択します。ここでは各方向に2つの単位格子を表示したいので、⑫“Fill cell r
	図14. DIAMONDは合計8つの単位格子を使って結晶構造を表示します。選択した表示方法に従って各原子の結合状態を作図
	このダイアログではケイ素原子を中心とした配位多面体（ポリヘドラ）の表示について、詳細を設定します。ダイアログ上部の“Cr
	図15. Si原子を囲む配位多面体（ポリヘドラ）を作図するように設定しました。
	ここで示した方法は多面体を作図する方法のうちのひとつです。ほかには、構造図で配位原子と中央原子を選び、“Build/Po
	さて、いよいよ次のダイアログでは結晶構造図のデザイン上の設定を行います。モデルの形式はデフォルトの“Balls and 
	新しいダイアログが表示されます。このダイアログでは構造図の視点などを設定します。
	このダイアログで重要なオプションは“Adjust enlargement factor and position to 
	図16. Si原子を囲む多面体を作図するように設定しました。
	おつかれさまでした。結晶構造図をどうにか作ることができたと思います。このファイルは“File”メニューから“Save a
	構造図の編集
	ここでは次の3点について操作方法を説明します。
	デザイン(原子の色など)の編集方法
	元に戻す(undo/redo)機能の使い方
	構造図の方向の変え方
	前章では石英の構造モデルを作成しました。ここではモデルを編集して、特定の箇所を強調する場合のテクニックを説明します。操作
	ここからは結晶構造図を水色の背景にしてマニュアルに表示します。ユーザの画面は黒いままですが、気にせず操作してください。背
	石英の結晶構造の一部の表示方法を変更します。プレゼンテーションや資料作成の際にはぜひ、この機能を活用してください。着目す
	構造図の下側部分を初期状態“Ball and Stick”から“Space-filling”（空間充填）モデルに変更しま
	図17. 右下部分の原子を選択しました。選択した原子は黄色または青のフレームで囲まれます。その色は背景色によって異なりま
	構造モデルを最初から作成する時のコマンドは“Build”メニュー、そして構想図のデザインを変更するためのコマンドは“Pi
	“Model”コンボボックスで“Space-filling”を選び、“OK”ボタンをクリックします。選択した原子をスペー
	図18. 「図17」で選択した部分がスペースフィリングモデルに変わりました。
	ここまでの作図内容を少し振り返ってみましょう。デフォルトでSiO4の4面体をコーナー結合型で作図し、その一部をスペースフ
	スペースフィルリングモデルに変更した場合と同じく、マウスを使って②のようにモデルの一部を囲みます。マウスの左ボタンをドラ
	ワイヤースティックの表示に変更する前に、モデルの描画方法を多面体から通常モードに切り替え、多面体オブジェクトの陰になって
	図19. 構造図の中央部分にある多面体を削除し、原子の表示に変更しました。
	次にこれら、選択した原子の表示を変更します。“Picture”メニューから“Model and Radii…”を選択しま
	図20.　石英の結晶構造を3種類の方法で表現しました。それぞれ、特徴的なスタイルでモデル化します。
	構造図に使っているSi原子の色を変更します。色を変更する場合も先ほど同じく最初に原子を選択します。マウスを使った選択方法
	原子をなにも選択していない状態で、“Picture”メニューから“Atom designs…”を選び、“Atom Gro
	③“Color”項目で下向き矢印“▼”をクリックして茶色(Brown)を選択します。
	最後に④“OK”ボタンをクリックして「Atom Group Designs」ダイアログを閉じます。全てのSi+4の色が変
	図21. Atom Group Designs ダイアログの左上にある原子グループリストを最初に選択します。そして、グル
	DIAMONDは原子パラメータリストを使って原子をそれぞれグループ化します。同じ元素(Si)で、かつ同じ酸化状態(+4)
	“Atom Group Designs”や“Atom Design”ダイアログは原子の色を変更するだけでなく、原子のスタ
	Si+4の色を茶色にしてみましたが、あまりしっくりきません。水素原子との違いを際立たせることができていません。もう一度、
	元に戻す機能はさほど重要に見えませんが、これがDIAMONDでは非常に利用頻度の高いコマンドなっています。操作ごとに元に
	Si+4原子の色を変更します。 “Picture”メニューから“Atom Designs…”コマンドを選択します。Si+
	構造モデル中にある単位格子の枠を消す方法を紹介します。“Build”メニューから“Destroy/All cell ed
	図22. Si+4の原子グループに属するすべての原子の色を変更し、さらに格子を取り去りました。かなりはっきりとした構造図
	構造図の編集はこのくらいにしておきます。次に、この構造を回転させてポイントを強調する方法を説明します。“Move”メニュ
	ある一定方向に自動的に回転させることもできます。マウスを使って目的の方向にモデルをドラッグする要領で操作します。これは“
	構造図を表示する際のx軸は水平軸、y軸は垂直軸です。そして画面からユーザに向かう軸がz軸になります。
	回転方向を変更する場合は同じ操作を目的の方向に対して行います。回転方向の設定を中心に近くで行うほど、回転速度は遅くなりま
	最後にモデルを通常のプリンタで印刷する場合の、ひとつの工夫について説明します。DIAMONDで作成した高品質なレンダリン
	図23. プリンタ出力の際、OpenGLによるレンダリングモードよりも、このようなフラットモードの方が適している場合があ
	画面表示方法がどちらであっても、操作できるコマンドに違いはありません。あくまで画面上の見栄えだけが異なるだけです。
	DIAMONDの設計思想
	DIAMONDを使って初めて結晶構造図を作成したところで、ソフトウェアの設計思想というものについて振返ってみましょう。す
	目的

	基本的な操作方法は単純です。結晶構造の数値データ、つまり、格子定数、空間群、原子座標などが印刷物やデータファイル(CIF
	これらのデータから結晶構造の全体図や、基本構造部分だけを3次元画像として立体的に表現するのがDIAMONDの役割です。原
	画像の作成手順

	すでに操作したように、DIAMONDでは最初にデータを直接入力するか、データファイルをインポートします。しかし、データを
	DIAMONDを初めて利用するユーザの場合、この部分で戸惑うかもしれません。情報を与えた後、どのように操作すべきなのか、
	結晶に関する情報を与えた時点でDIAMONDは無限空間における3次元配列を理解していますが、それをどのデザインで表示する
	ここからの作業は単純です。表示すべき原子や結晶の範囲を指示します。原子、分子、配位多面体などをDIAMONDが指示に従っ
	結晶構造を作成するためのステップをここでまとめておきます。
	結晶構造データ(CIFファイル)をメニューコマンド“File/Open”で取り込みます。または“Structure/Ne
	“Build”コマンド�を使って原子、単位格子などの構造モデルを作成します。ここでは“Picture Creation 
	結晶構造の各部(原子の色など)を“Picture”メニューのコマンドを使って編集します。
	ここで説明する作図方法はあくまで最も基本的な方法だけです。例えば、すでに作成した構造図に原子や分子を追加することもできま
	結合とフィルタ

	DIAMONDは結晶構造モデルを作成するためのソフトウェアです。画面に表示した構造に対して、選択したコマンドを実行し、構
	ここまでの操作では利用していませんが、結晶構造を構築していく上で非常に利用価値の高いコマンドを2つ紹介します。ひとつは、
	もうひとつのコマンドは同じ“Build”メニューにある“Filter”コマンドです。このコマンドはパラメータリストを使っ
	“Filter”(“Build”メニュー)と“Hide” (“Picture”メニュー)の機能を混同しないよう気をつけて
	結晶構造を探索的に調査する

	未知の結晶構造の場合、その基本構造を直感的にイメージするのはとても難しいことです。そのような場合にはDIAMONDの色々
	一般的には原子間の距離について調査することから調査を始めます。典型的な原子間距離と比べ、どの程度異なるのかを比較すること
	未知の結晶構造物に関するモデル作成の手順を次に示します。
	結晶構造データのインポートまたは入力
	原子間距離に関する統計量を参考にして結合状態をチェックします。
	個々の原子レベルから基本構造をモデル化します。基本的な構造原理を理解することが目的です。
	基本的な構造原理を上手に表現できる画像を作成します。
	未知の結晶構造物に関するモデル構築の手法は次章(p.30)で詳しく説明します。
	結晶構造の画像

	DAIMONDで作成した画像をほかのアプリケーションで利用できます。代表的な画像の出力方法について簡単に説明します。
	“Edit/Copy”コマンドでクリップボードにコピーします。そして、Microsoft WordやPowerPoint
	“File/Save As”コマンドでJPEG,BMPなどの画像ファイルとして保存します。画像の形式や解像度の調整は“P
	“File/Print”コマンドで印刷します
	“Tools/POV-Ray”コマンドでPOV-Rayによる高品質な画像を作成します
	画像だけでなく、“Tools/Video Sequence”コマンドでムービーファイルを作ることもできます。このモードで
	チュートリアルB：具体的な例題
	分子構造

	この項目では主に次の事に焦点を当てて説明します。
	DIAMONDで分子構造を表示する方法
	パッキング図の作成方法
	距離や角度を測定する、幾何学計算の実行方法
	最初にDIAMONDで分子構造を表示する手順について説明します。DIAMONDを起動して、CIFフ�
	続けて表示される“Structure Picture Creation Assistant”は前の章で石英の結晶構造図を
	図24. ここでは分子構造を表示することだけが目的なので、“Create molecule(s)”を選択します。
	3次元構造をじっくり観察する場合は、画面下のツールバーで“Rotate along x/y-axis” ボタン()を押し
	図25. ピレンの結晶構造図。単一分子の非対称構造を形作ります。
	分子構造の概略は把握できました。次に3次元空間における分子の配列を理解するために、“パッキング図”を作成します。下側のツ
	図からも明らかなように、単位格子のなかに結合が描かれていない状態で、原子だけを表示します。そして単位格子内にある分子の一
	パッキング図はこのようにして作成します。しかし、今、画面に表示している画像は若干複雑です。分子の数が多くしかも、位置関係
	図26. このダイアログを利用して表示方向を変更します。
	単位格子の3つの軸a,b,cを順番にクリックして回転させてみましょう。ここでは③“c”ボタンをクリックした時の状態がもっ
	図27. c軸ボタンをクリックすると分子の配列状態を最も良く表現できます。④を見ると、どの方向から立体構造を見ているのか
	次に2つの分子の平面間距離を調べる方法を説明します。手順としては最初に2つの平行に隣り合った分子について“最小二乗”平面
	最初の平面を作成します。右側の分子で適当な原子を右クリックし、メニューから“Select Molecule(s)”コマン
	次にメインメニューの“Object”から“Planes…/Create Plane Through Atoms…”を選択
	図28. “Create Plane Through Atoms”コマンドで表示されるダイアログ。選択した分子を構成する
	平面を表示する画面に戻りますので、<ESC>キーを押して原子の選択状態を解除します(図29)。
	図29. 右側の分子で定義される平面を作成します。
	現在のバージョンでは構造図の画面から直接、平面を選択することはできません。つまり、既存の平面の色やタイトルを変更する場合
	また、平面を構成している原子についても、平面が存在する間は編集できません。平面を削除する場合は同じく“Table of 
	最初の平面を描画したら、2番目の平面を作成します。左側の原子を右クリックして同じように“Select Molecule(
	今度は平面の色を別の色にします。ダイアログの“Style”タブを表示します。色を選択する項目で紫色に設定したらダイアログ
	図30. 2つ目の平面を紫色で作成しました
	“Rotate along x/y-axis”のボタン()を使って構造図を回転させると、2つの平面が平行であることが分か
	図31. 二平面の角度は0.0°です
	ここでの目的は二平面間の距離を計測することでした。図31のいちばん下に⑥「3.4264Å」と表示されていることを確認して
	構造を調べる

	ここでは次の操作方法について説明します。
	結晶構造が不明なので、基本構造から徐々にモデルを構築して行く
	モデルを作成する過程で得た情報を生かして、さらにモデルを作り変えて行く
	結晶構造を示すデータファイルの内容について情報が不十分、または全くないという事があります。そのような場合に役立つDIAM
	サンプルファイルとして“unknown.cif”というCIFファイルを用意しました。最初のこのファイルをインポートします
	ファイルをインポートしたら、まず画像として結晶構造のイメージを掴むことも大切です。ここではあえてファイルインポートの際に
	図32. 事前情報が不明な結晶構造のファイルをDIAMONDで視覚化しました。複雑な構造であるという印象を受けます。
	単位格子の中に多くの原子と結合が存在します。この図から構造を理解するということはやめ、原子単位から構造に関する理解を深め
	最初に原子間距離について調べることにします。DIAMONDには原子の配位圏を表示する機能があり、これで原子の結合状態を調
	図33. “Connectivity”ダイアログはDIAMONDの中心的な機能の1つです。各原子グループの原子間距離を定
	ダイアログの左上には読み込んだデータファイルに含まれる全ての原子グループとその最大、最小距離を表示します。読み込んだデー
	同じ酸化状態にある原子を使って原子グループを定義します。この定義を変更する場合は“Build”メニューにある“Atom 
	原子グループと原子タイプという言葉を混同しないよう気をつけてください。原子タイプは元素と酸化状態によって定義されます。す
	DIAMONDは各原子グループに関する有効な原子間距離の最大/最小値の情報を持っています。しかし、ここではDIAMOND
	ダイアログのいちばん上にある“P+5 – P+5”の原子グループから見ていきましょう。2本の赤い線の間に、結合状態を示す
	図34. データファイルに含まれる原子グループP-Oの原子間距離のうち、1つは結合範囲内に含まれますが、そのほかはかなり
	次は少し下のほうにある“W+6 O-2”について見ましょう。最大値DMax1.944の少し上に結合
	が存在します。さらに2.6Å付近にもあります。これらの関係は結合状態にあるものとして考えたいと思います。よって、赤い境界
	“O-2- O-2”について見ましょう。結合を示す範囲内に1.685Åという原子間距離の黒い線が存在します。しかし、操作
	原子配列に欠損があります。つまり、占有率(Site Occupation Factor)が1.0未満の状態になっています
	結晶構造データに誤りがあります。空間グループ設定の情報に誤りがある場合がよく見受けられます。
	操作画面「Data Brief」 のパラメータリストで、酸素原子の占有率SOFは0.5です。したがって、これについては考
	図35. この原子グループには2つの結合配位圏があることが、ヒストグラムの様子から分かります。
	次に“O-H”について調べましょう(図35)。このヒストグラムではひとつ興味深い点があります。つまりO-Hの結合配位圏が
	図36. ここではO-Hの共有結合だけを使います。
	最後にH-Hを表示します。ここは特に問題はありませんので、OKボタンをクリックしてダイアログを閉じます。これで配位圏に関
	ここでは当初の目標どおり、1つの原子を描画することからはじめます。“Build”メニューから“Add Atoms…”と操
	図37. “Add Atoms”ダイアログでは画面に表示する原子を選択します。
	ダイアログには原子とその原子パラメータがリスト形式で表示されます。その下には選択した原子に適用されるブラベーの並進と対称
	ここでは話を簡単にして、最初にリン原子を非対称単位で描画します。リストのいちばん上にある“P1”を選び、対称性の項目で“
	図38. 非対称格子にP原子を1つだけ描画します。
	原子の結合に関しては先ほど、設定を行っていますからあとの操作は簡単です。ツールバーの“Fill Coordination
	次に酸素原子に対して隣接する原子を表示します。再び、()をクリックします。W原子をO原子の周りに描画しました(図39)。
	図39. P原子の周りに４面体を形作るO原子を描画し、さらにW原子を表示しました。
	W原子の周りの原子配列はまだ表示されていませんので、ここで再び、()をクリックします。さらに多くのO原子を追加しました。
	ここまで結晶構造をボールアンドスティックの形状で表示してきましたが、原子から結合が多いので少しわかりにくいところがありま
	図40. ここでは描画する多面体の中心原子と配位子を選択します。
	ダイアログのいちばん上にある「Type of sphere」の項目は、配位圏を選択するもので、上は“Connectivi
	図41. このダイアログの設定に従ってDIAMONDはWとP原子を囲み、Oを配位子とする多面体を作図します。もちろん、描
	さらにここでは原子と多面体の色についても編集します。もちろん、この作業があとから行うこともできます。
	“Add Polyhedra”ダイアログの右側にある“Design…”ボタンをクリックすると、“Polyhedron D
	図42. 多面体の色は元の原子の色に対応させることにします。
	これで多面体の作図に必要な操作は完了です。“Add Polyhedra”ダイアログで“OK”ボタンをクリックしてダイアロ
	図43. 構造の不明な化合物からPとWを中心とする多面体構造図を作成しました。
	作図したものをDIAMONDのPOV-Ray(p.53)というソフトウェアで、のちほど加工します。ここでは、一旦、いまの
	この章のはじめにCIF形式のファイルを開きました。結晶構造図の情報や多面体のデザインなど、DIAMONDで色々操作した情
	マウスを使ってモデルを回転させ、構造をより詳細に観察します。様々な角度から観察することで構図をより明確に理解することがで
	この結晶構造の単位格子でのケギン構造の配置について調べます。ボトムツールバーで“No tracking”ボタン()をクリ
	図44. このダイアログを使って結晶構造の表示角度を調整します。
	表示が元の角度に戻ったところで単位格子内のほかのケギン構造を描画します。操作画面の左下にある“Fill Unit Cel
	図45. ケギン構造2つを単位格子に描画します。
	2つのケギン構造の他にはOとHが存在します。これらは恐らく水の分子です。実際に原子を結合してそのことを確認してみましょう
	最後にWO6八面対に隣接するものの結合していないO原子を図から削除します。“Build”メニューから“Destroy/N
	図46. 結合していないO原子(ただし、隣接する単位格子のW原子に結合しています)を消去しました。すっきりとした構造図が
	この構造図を見ていると、ケギン構造と水分子間の結合状態に関する疑問が思い浮かぶ方がいるかもしれません。経験上、2つの構造
	図47. 構造図における水素結合の作成を定義します。
	DIAMONDのさまざまな機能の一部をご体験いただきました。結晶構造の基本構造の解明に役立つ便利な機能をご理解いただけた
	この章では次のような操作について学習します。
	複雑な構造物を幾つかのステップに分けて描画する
	フィルタ、ダミー原子、選択機能の利用方法
	ゼオライトの代表的な構造にフォージャサイト型があります。このアルミノケイ酸塩の結合パターンのひとつに“βケージ”と呼ばれ
	ここではこの複雑なフォージャサイト型βケージの化合物を作図します。βケージの結合状態を六方晶系の角柱で明確に作図するとこ
	DIAMONDを起動します。“File”メニューから“Open”コマンドを選択するか、ツー�
	インポートしたCIFファイルにはひとつ問題があります。すなわち、この種の空間群には非中心対称と中心対称の2つの原点パター
	“Structure”メニューから“Space-group”コマンドを選択し、[図48]に示すように①空間群227(内部
	図48. DIAMONDはCIFファイルから自動的に空間群の原点設定ができません。ユーザが設定します。
	結晶構造ファイルをインポートしたら必ず空間群の設定を確認してください。“Connectivity”ダイアログで原子間距離
	最初に1つの原子を作図することからスタートします。ボトムツールバーから“Add atom(s)”ボタン()をクリックして
	図49. 構造図のなかにSi/Al原子が1つ作成されます。DIAMONDはパラメータリストの座標軸を使って原子を配置しま
	原子が画面中に表示されない場合は“Automatic adjustment”の機能が働いていません。画面の中央に中心を配
	この章の最初に説明したように我々の目的はβケージを作成することです。すべての原子を描画するのではなく、Si/Al原子とそ
	“Build”メニューから“Filter…”を選択して“Filter”ダイアログを表示します。“Atom groups”
	図50. フィルタを解除する場合はフィルタアイコンをダブルクリックします。ここでは有効な状態を保ってください。
	化学結合の視点から過剰酸素を含む化合物を見ることは意味のないことですが、ここではSi/Alに直接結合する原子だけのモデル
	ボトムツールバーのボタン()をクリックするか、“Build”メニューから“Connectivity”コマンドを選択します
	図51. Si/Al原子の配位圏を手作業で3.0から3.5Åに変更して構造図を作成します。
	フィルタと結合に関する設定を終えましたので。ボトムツールバーで“Complete fragments”ボタン()をクリッ
	図52. フォージャサイトにおけるSi-Al構造図。
	βケージを多面体として描画しました。DIAMONDには多面体に中心原子を配置するという約束事があります。しかしβケージに
	ダミー原子を追加する前に表示角度を調整します。単位格子の(1,1,1)面を基準にして構造図を表示してみましょう。“Pic
	図53. “Viewing Direction”ダイアログでは構造図の表示角度を設定します。ここではhkl平面(111)
	“Close”ボタンをクリックしてダイアログを閉じます。さらに[ F9 ]キーを押して分子の全体的な描画サイズを調整しま
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