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Step 1
TROXATa TRERINET, 77 ANVBREFESN TV LG ZHRT 2 2 N TEET,
File Import Assistant El

Welcome to the File Import Assistant

The input file “C:¥Program Files¥Diamond 3¥Tutorial¥cB0cif” has
ro Diamond format and thus needs to be converted. This
azzistant will guide you through the file corversion procedure:

To continue, click the Mext button.
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Step 2
TROX S F AT I RNRRINET, BEINICA VAR — T2 7 7 A VEADERESNET,
HL, ZTORECHYBHIUT, Fry XXy A RPLIELWT 7 A4 WVERZEIRL £7,

— R

BRIEIZRR D BRI R, TR~ IR Z 227 ) v 7 LET,

File Import Assistant

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

s

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

File format:

1 datazet hag been found in the input file G:¥Program Files¥Diamond 3¥Tutorial¥cs0cif

To continue with the actual conversion, click the * Mext” button
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File Import Assistant b?l
Picture creation
Pictures can be created for a dataset automatically, with the help of an assistant, or simply
bilank.

The input file C¥Program Files¥Diamond 3¥Tutoria¥cB0.cif with 1 datasetis) has been converted
zucceszfully

You can define, if and how far to create a structure picture for each datazet.

Maximum datazet count to start a picture each: EI

If the datazet iz a crystal structure: ‘ Launch the Picture Greation Assistant v |
If the datazet iz a “molecular” structure: ‘Craata a picture automatically - |
[((FEel [ ats | [ & | [ ~aF ]
Step 4

B OBEETIE, 5% b “File Import Assistant” ZF R EEEMNE I 0ERETH LN TE
F9, KEILFE, FRSERNVEIIZTHITIEL. “Do not show this assistant again” F = v 7
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Completing the File Import Assistant

The input file G¥Program Files¥Diamond 3¥Tutoriac60.cif with 1
datazetiz) has been converted successfully,

To finish the conversion and to start reading dataset(s), click the
“Finigh” button.

DEDD not show this assistant again

Without assistant the conversion runs with automatic format
recognition. To re- enable the aszistant, chooze the "Options”
command in the * Tools” menu.
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New Structure

Gell parameters, space—group, and title

The new structure may be a crystal structure duith cell and space—group) or just a
“molecular structure” with atoms anly

Choose if the new structure is a crystal structure ranslational symmetry and fractional atom
coordinates), ar a “molecular structure™ (ust atoms in orthoeonal coordinates

@ Erystal stroctore with cell and space-eroup

Space—group: |F‘ 14 w | [ Browsze ]
Cell leneth a [A1 I | b1 | P
Cell angle alpha [ |QU | beta: ‘QD | gamma: |90 |

" Molecular structurs”, na cell, no space-group

Title of the new structure: |Structure 1 |

[ <Eel | Rt | [ Fea |

“ Crystal structure with cell and space 3 5
pace—group Ead
group ? 75\) ig‘i%*ﬁ é j/‘[/ T A Z) Z CE %{_} 6%%‘}8‘ l/ N Hermann-tauguin symbal:
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m Point Group: 321
. P-3m1[164] Laue Group: -3ml
7 L¥7, “New Structure assistant page” iy Crystal System: figonal
144

Centrosymmetric:  na

Centering: Prirnitive [F]
(152] Symmetry Matrices:
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New Structure

Cell parameters, space—eroup, and title
The new structure may be a crystal structure duith cell and space-eroup) or just a
“maolecular structure” with atoms anly

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

() Grystal structure with cell and space-eroup

Space-group: ‘P 3121 (052 v| [ Browse ]

Cell leneth a [A] 4536 | & | o
Cell argle alpha [* ‘ | beta: | | gamma |:|

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

Title of the new structure: ‘Quartz Iow]
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JRANTGA=B B AT HTDDFA T a IRERINET, “Atom” 1Z1E si & AT LT,
ZALEMDBBIIREETH D+4 ML ET, 2FE V., “Atom” 7 4 —/b FiZiE, “sit4” & A
HULET, RIZ “Xa” 121, 04487 L AN LET, (7 4 —v FOBENZIL TAB F—%F| 4
D EERITT) “yb” i 0" EADNL, “z/e” 121303333 LASLET, “Add” RF U E
LT, ¥4 70l FEOTr—7 M —2%BNLET, (FHER)

Hew Structure ﬁ?l

Atomic parameters
The atomic parameters use fractional coordinates for a crystal structure but orthogonal
coordinates (in Anestroem units) for a “molecular structure

Here vou can define element (uith oxidation number) as well as =, v, and z for - every stom. For mized
or defect sites, standard uncertainties, and displacement parameters, use the " Atamic Parameters”
dialog " Structure” menu! instead.

Atom: |si+4 | 5fa:|0.448? \ sz:|u | ;fc:|03333 | [ #dd |
Atamz in the asymmetric unit:
Atam x y z
i 04457 i 03333
[(F® [ &mW> | [ Fa |

[FEEIZ 0-2 /272 5(0.367, 0.2952, 0.242T) A LET, k_—T DK BHR)



New Structure

Atomic parameters
The atomic parameters use fractional coordinates for a crystal structure but orthogonal
coordinates (in Anestroem units) for a “molecular structure

Here vou can define element (uith oxidation number) as well as =, v, and z for - every stom. For mized
or defect sites, standard uncertainties, and displacement parameters, use the " Atamic Parameters”
dialog " Structure” menu! instead.

Atom: | 5/a:|0.36'." \ sz:|u.2952 | ;fc:|02427 | [ #dd |
Atamz in the asymmetric unit:
Atam b3 Y z Delete
=i 04457 0 0.3333
0367 02852 02427
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WATRE U EWUT%, BRI X AT a7 T5%
“New Structure Assistant” 238 U, 5 L\ (22 B) D

Picture Creation Assistant” 2E#EI L F9, HAIIDOX—IIZ
BEIC 22 Dt
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BN T 7N POREDEFICLTEEET,

Greate Structure Picture

Primary atom creation
This defines the basic et of atoms and bonds in the structure picture.

Select if and what part of the structure is to be built up.
() Add all atome Gand bonds) from parameter list
() Create malecule{s)
() Create packing diagram
@& Fill c2ll rangs with atoms

e

TR EMLET,

EXINER SV E T, [FIREIZ, “Structure
IETOAT V27 S BERIT
GEX D=, AT a s ETF e

Bonee
Hemine -0 Y=mire  |-0.01 Z-mire |-0.01
Hemax (101 | v-max: 101 | Z-max [101 |
() None of the above mentiohed
[l [ &ms | [ =7 | [ Fel

FoRENDBZA T 7T “Fill cell range with atoms” F= v 7/ Ry 7 A% F = v 7 L= kT,

“Range” Fu v 7 H o URXEnE, “2x2x2cells”
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Greate Structure Picture

Primary atom creation
This defines the basic et of atoms and bonds in the structure picture.

e

Select if and what part of the structure is to be built up.
() Add all atome Gand bonds) from parameter list
() Create malecule{s)
() Create packing diagram
@& Fill c2ll rangs with atoms
Range:

Hmin: [-1.01 r-min: =101 Z-min:  |-1.01

Hemax (101 | v-max: 101 | Z-max [101 |

() None of the above mentiohed

[l [ &m> | [ =7 | [ Fe |

WA RE w7 Uy 7D EMIIREAT 0 I PFRENET,

ZOXATa T TR, FARRFOZEEKELHET DX OICRELET,

“Fill coordination spheres” ®F = v 7 #4 L ¥ 7, “Create polyhedra around” = F = v 7
L. “Central atom elements” 7 4 —/L R|Z “Si” E AN LET, A 7 v 2 EEHO “Create cell
edges” & “Connect atoms” F= v 7Ry 7 ANTF = v 7 ENTWDLILEEMRLET, TD

oAy a ATERLEFA, (FHBHE)

Greate Structure Picture

Additional atoms and other objects
This connects atams, completes coordination spheres or molecular fragments and creates
polyhedra or cell edees

e

Create cell edzes [¥] Gonnect atoms

I Fill coordination gpheras Cyele count: |1 =7

Central atom elements: | ‘

Create polvhedra around:

Central atom elements: |Si |

[[] Destroy existing palvhedra

[JGomplete molecular fragments
Create broken-off bonds

[l [ &m> | [ =7 | [ Fe |

CZETORETIE, MEETNVEMET HZOOREEITo>TCEXE L,
INLIEIIBER OT A v FOBREEITHO LI £,
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Greate Structure Picture E]
Picture desien
This defines the drawing target and the basic desien of atoms and bonds.

Define the model and the desiens of atoms and bonds.

Madel ete:

Chaoose, if the picture's target iz a bitmap or printout page or just window...

Layout | (Mo changes? v
Backeround color [T i =
Format: | Pendered thighest quality) “

Avoid duplicate atom main colors

[l [ &m> | [ =7 | [ Fe |

ETNVOEAILT 7 4/ b @ “Balls and Sticks” 705 “Wires” F£721% “Space Filling” 72 &
WCERTHZENTEET, ZZTEERAT T 913 “Avoid duplicate atom main colors”
T, ZOFT Y a AIFTEER RS DBIFICTF = v 7 STV DOBERDH Y £
ZDFAT AT BT T ANV EDOBREDEET, “W RF &7 v 7 LET,

BLNWAA TR IIRERRENET, ZOFAT7 07 TIIEEROHRREZRE L ET,
IOXATay TEERAT YV a it “Adjust enlargement factor and position to fit picture
in drawing area” CT9, ZDOAF 7L arNFxzy 7 INTWDEE, EEET VEERIIERS
NDOEOIBRREIICHBWICHEZMELE S, 774V OEET BT AF 2T LT
D X 5 7o MERR S IV E T,

4+ Diamond Demonstration Wersion - [Diamond4] E@@
5 Fle Edit Wiew Structure Picture Buid Ohjects Move Toolks Window Help -8 X
D& E#H LAl kY= He 8

Data brief - =
General
Bibliographic data

Phase data

Space-group P 312 1 (152} - trigonal
5=4,5350 A c=5,1700 &
cell cfa=1.1400
v=02.08 &3

Atomic parameters

Atom Ox. Wyck. Site 5.0.F. xfa  y/h

Si1 4 3a 2. 044870 O
o1 -2 6C 1 036700 0,295
< b
Properties

Structure picture contents R
~

Atomic parameters 2

Symmetry records [}

Atoms in unit cell 9

Explicitely defined bonds o

Created atoms 132

Created bonds 96

Cell corners 27

Cell edges 54

Atom labels a

§ | Bond labels o

Texts o
| Pribikerra % ¥

O LR Le -0 O em- s B M-E-
Gleodbuarm w A &
For Help, press FL MNUM

-12 -



E3E BEROTYSA VER

BERDESE

TERR L7-ME M A2 HIZIS UCL e T2 Z e e 4, RETIL, 1ER L7IERZTE D
TPA ANTEET D IEICHOWTHH L E T, FBITER L& M Z i EE 2T > T E £,
FF ATE CTIER LIEEN O —HOET VEALZZEE L L3, #MEXOL T O & HEEIR
LET, RPE2EBELOTRRT I, v~V A2 N7 v 7 LT8R 5 L BRI TT,
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Data brief - =
General
Bibliographic data

Phase data
Space-group P 312 1 (152) - trigonal
5=4,5350 A c=5,1700 &
cell cfa=1.1400
v=92.08 A%

Atomic parameters

Atom Ox. Wyck. Site 5.0.F. xfa  y/h
044570 0
036700 0,295

< b
Properties
Structure picture contents R
~
Atomic parameters 2
Symmetry records [}
Atoms in unit cell 9
Explicitely defined bonds o
Created atoms 132
Created bonds 96
Cell corners 27
Cell edges 54
Atom labels a
Bond labels o
Texts o
Polyhedra 26
Polyhedron faces 144 3
EEBeRE -0l Bom- S B-M-3- KlecoebHgan e w A &
For Help, press FL MNUM
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A=z2—b “Atom design” BN L E T, ROXA 70 FRFRINET OT, ALEOHRmE
PITOWET, FFOOSLCEROAOR A FEETHIZ LN TEET,

Atom Group Desiens gj

Style and Golors | Mode| and Radii | Mixed Site Golors

Atom groups: Style:

Solid/Empty/Boundary ellipse

Update atoms
[ Update jnvisible
Update Begistry

i v ellip v
Si+d

Fill

GColor [T i = Tranzparency: 1]
Border
Color: [ automatc |l v | Dashed/dotted: | Solid
eight [mml |0 =
Inner lines
Golar: Weight [mm]
[ (K ] [ Gancel

~
s Material

e
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Tel : 03-3864-5211
Fax : 03-3865-0050

e-mail : sales@lightstone.co.jp

http://[www.lightstone.co.jp/
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	第1章 Diamondの概要とインストール方法
	概要

	Diamondは、ドイツのCrystal Impact社によって開発された結晶や分子構造を視覚化するためのソフトフェアで
	本クイックスタートガイドの記述に従って、Diamondを操作すれば、一通りの操作方法をご理解いただけます。体験版CDには
	なお、Diamondに関してご不明な点等ございましたら、下記までお問い合わせください。
	株式会社ライトストーン
	技術的なご質問： テクニカルサポート部  その他のご質問： 営業部
	Tel： 03-5600-7202    Tel： 03-5600-7203
	Fax： 03-5600-6671    Fax： 03-5600-6671
	e-mail： tech@lightstone.co.jp   e-mail： sales@lightstone.co.
	インストールと起動

	Diamondのインストール方法は以下の手順で行います。
	Crystal Impact社製品の体験版をPCのCDドライブにセットします。
	自動的に以下の画面が表示されます。自動的に表示されない場合は、エクスプローラからCD-ROMドライブをダブルクリックして
	“Diamondのインストール”を選択します。
	画面の指示に従って、インストールを完了します。
	スタートメニュー：すべてのプログラム：Diamond 3：Diamond 3.1を選択すると以下の画面が表示されます。(
	第2章データのインポートと画像の作成
	File Import Assistant

	初期画面から、“Open a file”を選択すると｢ファイルを開く｣ダイアログが表示されます。
	ここで、Diamondでそのまま開くことのできるファイル形式以外のファイルを選択すると、“File I
	Step 1
	下図のダイアログが表示されます。ファイルが保存されている場所を確認することができます。
	Step 2
	下図のようなダイアログが表示されます。自動的にインポートするファイル形式が設定されます。もし、この設定に誤りがあれば、ド
	Step 3
	作成する画像に関する設定を行うダイアログが表示されます。インポートしたファイルからどのように画像を作成するかを指定するこ
	Step 4
	最後の画面では、今後も“File Import Assistant”を表示させるかどうかを指定することができます。次回以
	“完了”ボタンを押して、ダイアログを閉じると、作成された画像が表示されます。
	Step 5
	結晶構造を表す画像が表示されます。
	これで、結晶構造データのインポートと構造図作成が同時に完了しました。Diamondのユーザインターフェースを使って、デー
	上図のように、画面の大部分は構造を表す画像になります。画像の右側に、2つの領域があります。デフォルトでは、上側の領域は 
	下側は”プロパティ”領域となり、以下のようなデータの属性情報を表示させることができます。
	構造図の内容
	構造図内に作成された原子
	選択したオブジェクト
	選択した原子間またはその周囲の距離
	選択した原子の線条性または平面性  など
	構造図及び “表” 領域の上には、Navigation Barがあります。このNavigation Barを利用すること
	なお、Diamond document file (*.diamdoc)には個々の結晶構造に対する複数の画像のみならず、
	ナビゲーションバーの左側には、現在アクティブになっている画像の階層構造が表示されています。階層の区切り記号は > です。
	構造図に加えて、現在の構造に対する3つの異なる表示方法を利用可能にします。
	Data Sheet ： ここには、構造に関してその時点で知られている全ての情報が含まれています。
	Distances and angles ：ここには、表示されている構造内の様々な原子間の距離や角度を表すヒストグラムや
	Powder pattern ：粉末回折パターンは結晶構造データから算出されます。個々の反射の一覧や回折ダイアグラムを表
	ナビゲーションバーの各シンボルをクリックし、表示内容がどのように変化するか、お試しください。
	構造図の作成（手動で結晶構造データを入力して構造図を作成する）

	ここでは、必要な構造データが無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。
	“File”メニューから “New”を選択します。表示されるダイアログはデフォルトのまま、“OK”ボタンを押します。
	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、“New Structure assis
	“Crystal structure with cell and space group” が選択されていることを確認し
	その後、単位格子パラメータを入力します。
	a = 4.535Å、c = 5.17Åと入力します。
	最後に、“Title of the new structure”に任意の名称、例えば “Quartz low”と入力しま
	ダイアログは次図のようになります。
	“次へ”ボタンを押します。
	原子パラメータを入力するためのダイアログが表示されます。“Atom”にはsiと入力した後、この化合物の酸化状態である+4
	同様にo-2を左から(0.367, 0.2952, 0.2427)と入力します。(次ページの図 参照)
	次へボタンを押した後、表示されるダイアログで”完了”ボタンを押します。
	“New Structure Assistant”が閉じ、新しい(空白)の構造図が作成されます。同時に、“Structu
	表示されるダイアログで “Fill cell range with atoms”チェックボックスをチェックした上で、“R
	“次へ”ボタンをクリックすると新たなダイアログが表示されます。
	このダイアログでは、ケイ素原子の多面体を描画するように設定します。
	“Fill coordination spheres”のチェックを外します。“Create polyhedra arou
	ここまでの設定では、構造モデルを構築するための設定を行ってきました。
	これ以降は構造図のデザイン上の設定を行うことになります。
	モデルの形式はデフォルトの“Balls and Sticks”から“Wires”または“Space Filling”など
	です。このオプションは新たな構造図を作成する際は常にチェックされている必要があります。このダイアログはデフォルトの設定の
	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 
	第3章 構造図のデザイン変更
	構造図の編集

	作成した構造図を目的に応じて、編集することができます。本章では、作成した構造図を任意のデザインに変更する方法について説明
	まず、前章で作成した構造図の一部のモデル形式を変更します。構造図の右下の原子を複数選択します。原子を複数まとめて選択する
	選択後、画面下の“Picture”ツールバー からモデルボタン をクリックし、コンボボックスから、“Space-fill
	さらに、原子単位で色などを変更することも可能です。Diamondのメインメニュー“Picture”メニューから“Atom
	構造図編集ツール

	Diamondには、構造図を編集したり、視点を変更したり、構造図上で距離や角度を計測するためのツールが用意されています。
	Pictureツールバー
	構造図に色を追加したり、モデル形式を変更したりします。
	Moveツールバー
	構造図を回転させたり、拡大/縮小 表示させたりすることができます。
	Measure ツールバー
	構造図内の距離や角度を計測することができます。
	更に詳細な利用方法に関しては、Diamondのホームページの「Diamond3活用講座」や、体験版CD-ROM内の“Di
	お問い合わせ先
	株式会社ライトストーン
	Tel： 03-5600-7201
	Fax： 03-5600-6671
	e-mail： sales@lightstone.co.jp
	http://www.lightstone.co.jp/

