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はじめに：有償／無償について

Mercury
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無償版 
非商用利用（アカデミック）のみ 
基本的な表示機能に限定 

有償版（CSD-core） 
全機能が利用可能 
企業の方は有償版を利用

無償版で利用できない機能には が表示されています



結晶構造を表示させるソフトウェア

Mercury shelXle Olex2

SHELXLのインターフェース結晶構造の表示
と探索

*もちろん、他にもたくさんあります

解析「過程」を見るのに役立つ解析「結果」の
評価に役立つ
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電子密度分布の表示

Hübschle et al., J. Appl. Cryst., 
44, 1281-1284 (2011)

3次元的な電子密度
（差電子密度）分布
の表示

Kleemiss et al., Chem. Sci., 
12, 1675-1692 (2021)

任意の平面における
電子密度（差電子密
度）分布の表示

Mercuryでは表示することができません
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ORTEP図の表示

同じデータで表示したYLID*のORTEP図

好みは人それぞれ、といった具合

*2-dimethylsufuranylidene-1,3-indanedione

原子ラベルの位置、気になりませんか？
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ラベル付記でよるあること

 S6 

 
Figure S2. Molecular (a) and crystal structure (b) of [Cu(NCS)(py)2(PPh3)]. The molecular structure is displayed as an ORTEP 
diagram with 50% thermal ellipsoid. Hydrogen atoms in the crystal structure are omitted for clarity. 
  

*Olex2でPostScript形式で出力

手作業！

原子が多くなると、ラベルが混み合いがち

Hoshino & Ohgo, Chem. Eur. J., 30, e202401715 (2024)

6



原子ラベルの位置を動かす
Move Labels

ORTEPEllipsoidになる

任意で変更する

Drag & Drop
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CIF

ConQuest

RES

（ここは、大原先生がご担当）

自分の解析結果（過程）の提示や評価に
役立つ表示機能について、お話しします
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YLIDの結晶構造を表示

Mercuryでは繰り返し単位としての結晶構造が理解しやすい
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結晶表面と結晶面を対応させる

*CrysAlisPro (リガク)で
結晶表面の指数付け

(1 0 -1) (1 0 -1)の結晶面 
*プレゼン用に強調しています

[6]Cycloparaphenylene*水素原子と結晶溶媒は非表示
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Calculate - Planes



粉末回折パターンを計算する

• Customiseで波長や2θの範囲などを変更可能 

• 画像の保存、2θと強度のリストなどの出力も可能
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乱れ構造の表示／非表示

CHCl3の乱れ構造（Disorder）
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[12]Cycloparaphenylene 
+ Cyclohexane (4分子)

環の中心や平均平面を計算する
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[12]Cycloparaphenylene 
+ Cyclohexane (4分子)

環の中心や平均平面を計算する

Structure Information 
座標、法線ベクトル、面指数 etc.
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細孔性化合物結晶構造の表示例

*水素原子は非表示
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細孔性化合物結晶構造の表示例
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細孔性化合物結晶構造の表示例

非対称単位をCapped 
Sticksで表示

ゲスト分子を選択し
Spacefillに変更

右クリック - Coloursで
ゲスト分子の色を変更

適当な範囲でPacking
を表示

Shiftキー + 右クリック + マウス上下
で遠近感が出る *結晶格子は非表示
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細孔性化合物結晶の“穴”を表示

非対称単位でゲストを
右クリック → Delete

この状態でSave asで
CIF形式で保存

ゲストなしのCIFで適当
な範囲のPackingを表示

Display - Voidsで結晶構造中の空間
（＝ゲスト分子がアクセス可能な領域）
を表示

*結晶格子は非表示
単位格子中の空間の合計体積と
割合も表示
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空間の形状や断面を見る
こともできる
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（参考） 
Olex2でも表示できます
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結晶構造・分子構造の比較

[12]Cycloparaphenylene 
+ Cyclohexane (4分子)

[12]Cycloparaphenylene 
+ Chloroform (4分子)
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分子構造の重ね書き

*水素原子と結晶溶媒は非表示
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OC12H25

OC12H25

C12H25O

C12H25O

N
N

N
N

分子の熱運動の解析結果を表現
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おわりに

ご紹介した機能以外にも 

✓他の表示・計算機能 
✓他のCSD Softwareとの
連携機能 

など、多くの機能があります 

解析結果の評価やプレゼンテ
ーションに活用できると思っ
ています
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