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1  基本检索

参考文献

化学组成

晶胞参数

对称性

实验和代
码信息

五
种
检
索
方
式
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作者 出版年

期刊名

文章名

化学组成

晶胞参数

晶胞体积 误差

空间群符号

晶系

空间群编号

中心

温度

压强

PDF卡片号

ICSD代码

元素数

主要是通过化学组成来搜寻晶体结构数据

开始搜寻

查看具体数据

若需精确查询，则设置元素的比例系数，如
CaTiO3，则O、Ti、Ca分别输入3、1、1
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2  高级检索（很少用）

3

输入文献
信息检索

输入晶胞参
数信息检索
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输入化学
信息检索

输入对称性
信息检索
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输入晶体化
学信息检索

输入结构类
型信息检索
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输入实验
信息检索

输入数据库
信息检索



3  检索结果

7

以CaTiO3

为例

高质量数据

保存成
cif文件
用其它
软件实
现结构
可视化

查看
细节

对结果按要
求过滤
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查看细节信息

• 结构可视化
• 化学信息
• 出版的晶体结构数据
• 标准化的晶体结构数据
• 键长和键角

• 参考文献
• 实验信息
• 警告和评论
• 出版和标准化的结构比较
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结构三维可视化

可视化

化学信息
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出版的和标准化的晶体结构数据比较
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柱状分布图显示 计算键长键角

文献来源
参考
文献

键长和键
角计算
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实验
信息

相关
评论
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出版的和标准化的晶体结构数据比较



Thanks for your attention


