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金属間化合物NiAl結晶について

結晶格子：立方晶 (Cubic)

空間群 ： Pm-3m (221)

格子定数： a=2.88 Å
非対称単位： Ni(0.0 0.0 0.0), Al (0.5 0.5 0.5 )



I. 単位格子の作成１
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1. [固体] >[結晶ビルダ]をクリック

2. [Edit] >[Lattice]をクリック
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1. Crystal Systemで Cubicを選択

2. Space Group は221を選択

3. Lattice ConstantsのLength

の aに2.88を入力しEnter

4. 入力後は×ボタンで閉じる
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1. [Add]をクリックして原子追加

2. Atom, X, Y, Zの項目を
右図のように変更
（X, Y, Zは分率座標）

3. グラフィック画面上には、
右のような構造が表示されている



II. スーパーセルの構築
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1. [Edit] > [Repeat]をクリック

2. 図のように入力

4. 3x3x3のスーパーセル完成

3. ×ボタンを押して閉じる



III. ファイルの保存
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1. [Save As] をクリックする。

2. ファイル名を入力して
[Save]をクリックする。
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