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Строение кристалла
• Повторяющийся фрагмент + закон повторения

- Базис + элементарная ячейка на векторах
трансляций
- Симметрически независимая часть + ПГС



_symmetry_cell_setting ? 
_symmetry_space_group_name_H-M

? 

loop_
_symmetry_equiv_pos_as_xyz
'x, y, z' 
'-x+1/2, y+1/2, -z+1/2' 
'-x, -y, -z' 
'x-1/2, -y-1/2, z-1/2' 

_cell_length_a 4.832(2) 
_cell_length_b 9.153(4) 
_cell_length_c 10.460(4) 
_cell_angle_alpha 90.00 
_cell_angle_beta 99.85(4) 
_cell_angle_gamma 90.00 
_cell_volume 455.8(3) 
_cell_formula_units_Z 4 

N1 N 1.0920(3) 0.67011(15) 0.84738(13) 
H2 H 1.121(5) 0.717(3) 0.924(2)  
H5 H 0.914(5) 0.622(3) 0.835(2)  
H6 H 1.232(5) 0.600(3) 0.853(2)  
O1 O 0.7675(3) 0.90229(13) 0.83629(12)  
O2 O 0.7975(3) 0.66902(15) 0.56824(12)
H8 H 0.774(5) 0.579(3) 0.594(2)  
O3 O 0.9207(3) 1.00598(14) 0.66795(13) 
C5 C 1.1220(3) 0.77908(17) 0.74465(14)
H1 H 1.314(4) 0.8161(19) 0.7655(15)
C6 C 0.9179(3) 0.90576(16) 0.75036(15)
C7 C 1.0821(3) 0.7095(2) 0.61140(16)
H4 H 1.132(4) 0.780(3) 0.553(2)
H7 H 1.209(4) 0.625(2) 0.613(2)  
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• См. демонстрацию Mercury
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• См. демонстрацию Mercury (H-bonds)



a b

c
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• См. демонстрацию Mercury (Ala-Val)



Ala-Val

Ala-Val*propanol Ala-Val*methanol
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Основные базы данных

• CCDC (Кембриджский банк данных)
• ICSD (Банк данных неорганических
структур)

• CRYSTMET (структуры металлов и
интерметаллидов)

• PDB (Protein Data Bank) (структуры
белков)



http://www.ccdc.cam.ac.uk/



CCDC: Краткая история

• Основан в 1965 Ольгой Кеннард (Olga Kennard), 
на химическом факультете Кембриджского
университета

• Независимая некоммерческая организация - 1989
• Переезд в собственное здание - 1992
• По-прежнему остаются в составе Кембриджского
университета

• 45 сотрудников
• Свыше 1200 подписчиков из университетов и
промышленности в 55 странах мира



CCDC
Научные задачи

• Создание и пополнение базы данных: 
– 3D данные о кристаллических структурах, 
– 2D химические диаграммы, 
– Литературные ссылки

• Разработка программного
обеспечения для работы с данными и
получения стуктурной информации

• Проведение исследований с
использованием Кембриджского Банка
Данных



Содержание CSD
• Органические и металлоорганические
соединения

• Результаты экспериментальной расшифровки
кристаллических структур

• Данные рентгеновских и нейтронографических
экспериментов

• Почти 500 000 записей
• Около 20 000 новых записей добавляется
каждый год

• Используется свыше 1200 журналов в
качестве первичных источников информации



Число структур
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Inorganic Crystal Structure 
Database

• http://icsd.fiz-karlsruhe.de/icsd/

FIZ Karlsruhe поддерживает самый крупный Банк данных
неорганических структур, в настоящее время содержит 120000 
записей (включая координаты атомов), из публикаций с 1913 года. 

В настоящее время ICSD содержит: 

1400 структур кристаллов элементов
23000 структур кристаллов бинарных соединений
42500 записей структур соединений с тремя элементами
45000 записей структур соединений с 4 и 5 элементами
Около 90000 записей (70,3%) описаны через структурные тип

Анализируются координационные числа, координационные
полиэдры и полиэдры Вороного-Дирихле

http://cds.dl.ac.uk/cds/help/icsd.html

http://icsd.fiz-karlsruhe.de/icsd/


COL ICSD Collection Code 31370
DATE Recorded Dec 31, 1983
NAME Caesium potassium alumosilicate *
MINR Zeolite - artificial
FORM Cs9.0 K11.8 Si73.2 Al22.8 O192

= Al22.8 Cs9 K11.8 O192 Si73.2
TITL The crystal structures of the synthetic zeolites (Cs,K)-ZK5 and

(Cs,D)-ZK5 determined from neutron powder diffraction data
REF  ZEKRD 165 (1983) 175-190
AUT  Parise J B, Shannon RD, Prince E, Cox DE
CELL a=18.660(1) b=18.660(1) c=18.660(1) а=90.0 б=90.0 з=90.0

V=6497.3 Z=1
SGR  I m -3 m      (229) - cubic
CLAS m-3m  (Hermann-Mauguin) - Oh (Schoenflies)
PRS  cI309
ANX  A3B4C32X64
PARM Atom__No OxStat Wyck -----X----- -----Y----- -------Z----- ------- -SOF-

Si 1  4.000       96i     0.0828(4)   0.2029(5)   0.3219(5) 0.7625
Al 1  3.000       96i     0.0828(4)   0.2029(5)   0.3219(5) 0.2375
O        1 -2.000       48k    0.1277(3)   0.1277(3)   0.3140(5)
O        2 -2.000       48k    0.2522(3)   0.2522(3)   0.4082(4)
O        3 -2.000       48j     0.               0.1785(4)   0.3390(4)
O        4 -2.000       48i    1/4              0.1091(3)   0.3909(3)
Cs 1  1.000       12e     0.              0.               0.314(1)      0.75
K        1  1.000       12d     0.              1/4             1/2              0.825
K        2  1.000       16f      0.152(9)    0.152(9)    0.152(9)      0.1188



Примеры представления
неорганических структур

Пространственная группа симметрии:
Fd-3m (N 227),

Wyckoff position: 8b

С (Si): 

Параметр а = 3.5667 Å (С), 
5.430710 Å (Si)

Алмаз (кремний):
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Структурный тип NaCl



Структурный тип CaTiO3
(перовскит)



Описание структур через
полиэдры Вороного-Дирихле

F-центрировка I-центрировка

принцип построения



CRYSTMET

CRYSTMET® содержит
данные о
кристаллических
структурах металлов, 
сплавов, 
интерметаллидов (почти
100 000 записей). 
Основан в 1960 
сотрудниками Лос-
Аламоса Cromer и Larson, 
в настоящее время
поддерживается
Национальным
Исследовательским
Советом Канады. В 1996 
CRYSTMET® передан
Toth Information Systems.

http://www.tothcanada.com/databases.htm



Необычные представления

Каналы крупнее 1.63 A ° в EuNi5 (материал для хранения водорода)



Protein Data Bank

• http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do

Банк данных структур белков, в настоящее время содержит около
55000 записей (включая координаты атомов), каждый год поступает
7-8 тысяч записей

Данные рентгеновской дифракции, ЯМР, электронной микроскопии

http://www.wwpdb.org/index.html


Третичная структура белка



Четвертичная структура белка



BИРУС



• Demo CCDC
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