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I. 単位格子の作成
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1. チュートリアル | samplesフォルダを開くをクリックする。
2. サンプルフォルダ内のfe.cifをメイン画面内にドラッグアンドドロップする。

3. 固体 | 表面切り出しをクリックする。

※このCIFファイルは結晶ビルダを用いて作成することが可能である。
その際は結晶モデリングチュートリアルの手順に従い、以下の情報を元に単位格子を作成する。

Fe単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Im-3m (229)

Lattice constants ： a=2.8665 Å
Asymmetric unit： Fe (0.0 0.0 0.0)



II. (1 1 0)面の指定
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(0 0 1)面

(1 1 0)面

ミラー指数(1 1 0)を入力し、Next >>をクリックする。



III. 直方格子への変換1
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1. 画面が遷移した瞬間に、ミラー面に平行な格子が選択される。※1

2. Filter (Ortho)と選択すると、直方体セルが選択される。※2

3. 可能性のある格子が複数存在する場合は、Candidatesから候補を選
択する。

*1 ミラー指数を満たす格子の候補を自動的に探索している。
この時、格子のa, b軸はミラー面に平行、c軸はミラー面の下側になるように選ばれる。
*2 Filterモードでは格子候補を長さと角度による制約を課すことで検索できる。
直方のセルを検索したい場合はFilter(Ortho)を、それ以外の候補も含めて検索したいときは
Filter(All)を選ぶとよい。Manualにするとユーザが格子点を指定できるようになる。



III. 直方格子への変換2
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C

候補を選択後、OKをクリックすると変換後の格子をモデリングできる。
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