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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au.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 | 真空層を挿入…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。

Au単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Fm-3m (225)

Lattice constants ： a=4.0788 Å
Asymmetric unit： Au (0.0 0.0 0.0)



II. 真空層挿入

1. Vacuumの項目に25と入力し、真空層の厚さを定義する。
2. Automatically shift to centerをクリックし、Reference planeをBaseに変更すると
スラブをセルの端に移動できる。

3. OKをクリックすると真空層挿入ウィンドウは終了し、メイン画面に遷移する。
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