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Хранение информации о 

трехмерной кристаллической структуре



Внутренние координаты
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Угол между связями

Двугранный угол



Файлы в формате CIF
Crystallographic Information File

CIF – стандартный формат обмена кристаллографической 

информацией, разработанный Международным союзом 

кристаллографии.

Файлы в формате CIF могут содержать в себе:

• информацию о пространственном расположении атомов 

(т.е. координаты атомов и в явной форме межатомные 

расстояния, значения валентных углов) – причем это 

данные экспериментальные, а не рассчитанные из 

моделей;

• кристаллографические параметры;

• рентгенограммы;

• текстовый материал. 



Структура CIF-файла

Используются только ASCII символы.

Разграничение: форма – содержание.

Каждый элемент информации 

в формате:

Имя элемента (тэг) – значение. 

Файл состоит из блоков.

Табличные данные в блоках loop_

Структура блока:

упорядоченный список имен и 

упорядоченный список значений.



Таблица в CIF-файле

список

имен

список

значений

угол O2-U1-O9 равен 88,90



Примеры CIF на сайтах журналов

• В явной форме:

• В неявной форме:

(Конечно же, CIF-файлы есть и в специализированных базах данных)

NCS = New Crystal Structure



Фрагмент структуры, CIF-формат

Визуализация фрагмента Параметры структуры




