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アナターゼ型TiO2結晶について

結晶格子： 正方晶 (Tetragonal)

空間群 ： I 41/a m d (141)

格子定数： a=3.7842 Å, c=9.5146 Å
非対称単位： Ti(0.0 0.0 0.0), O (0.0 0.0 0.2081)



I. 単位格子の作成１
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メニューの[固体] >[結晶ビルダ]をクリックする。別ウィンドウで結晶ビルダが表示される。
後のページでは結晶ビルダの右側のフォームを利用して入力をしていく。



I.  単位格子の作成2
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1. Crystal SystemでTetragonalを選択する
2. Space Groupは141を選択する
3. Lattice ConstantsのLengthのaに3.7842、cに9.5146を入力しEnter



I. 単位格子の作成3
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1. [Add]をクリックして原子を追加する。
2. 一番目の行を二回クリックして、元素をCからTiに変更する。
3. 同様に二番目の行の元素をCからOに変更する。
4. 酸素原子の分率座標のZ成分を0.2081に変更する。

一回目のクリックは選択
二回目のクリックは編集
に対応している。



I. 単位格子の作成4

6Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

OKをクリックし、結晶ビルダでモデリングした構造をメイン画面に反映する。

結晶ビルダ メイン画面

補足：結晶ビルダとメイン画面で表示が異なる理由について
結晶ビルダでは非対称要素を不透明に、それ以外の対称要素を半透明に表示している。
一方で、メイン画面では対称要素の区別は行わず、周期境界上の原子の片方のみを表示している。



II. スーパーセルの構築1
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メニューで[固体] > [スーパーセルを作成…]をクリックする。
スーパーセル作成ウィンドウが表示される。



II. スーパーセルの構築2
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a, b, c軸方向の反復数をそれぞれ2, 2, 2とし、OKボタンをクリックする。
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