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配位多面体を用いた結晶構造の簡素化表示
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原子球による描画では単位格子内に多数のイオンや原子が存在する複雑な結晶構
造を認識することは困難である。そこで，配位多面体を用いた描画により，ケイ酸塩
あるいは複合酸化物などの複雑な結晶構造を簡素化表示できるMS-Windows95/98/NT
アプリケーションを Inprise社の Borland C++ Builder４を用いて開発した。このソ
フトウェアによってセーブされたVRMLのテキストファイルにより高品質の３次元
グラフィックで表示できる。また，2種類の結晶構造の同時表示や複数セルの表示
によって結晶構造をより視覚的に理解しやすいものにした。
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1 はじめに
単位格子内に多数のイオンがある複雑な結晶構造を認識することは，通常の原子球を描画す

る結晶構造表示ソフトウェアでは困難である。ケイ酸塩の結晶は，ケイ素を中心に４個の酸素
が配位する四面体の連なりを骨格とした結晶構造である。これに着目して配位四面体を描画す
ることで，ケイ酸塩の結晶構造を認識してきた [1]。本ソフトウェアはスピネルなどの複合酸化
物にも対応できるように中心原子および配位数に依存せず，形状の異なる配位多面体を共存表
示できる，汎用性のあるソフトウェアへバージョンアップしたものである。配位多面体同士の
頂点共有あるいは稜共有の様子が視覚化され，極めて複雑な結晶構造でも認識が可能となった。

2 方法

2.1 開発環境

MS-Windows 95/98および NTが作動する 32ビットパソコン上で作動するソフトウェアを開
発した。開発環境はコンパイル速度が高速であり，実行速度の速いオブジェクト指向のC++言
語のコンパイラである，Inprise社の Borland C++ Builder４ [2–6]を用いた。
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2.2 表示方法

結晶構造の表示には VRML(Virtual Reality Modeling Language)[7]を用いた。

2.3 結晶構造データ

結晶構造を考えるときには次の３種の情報が必要である。即ち，単位格子の形および大きさ
を定める情報，単位格子内に存在する原子またはイオンの位置情報および元素記号や元素半径
またはイオン半径など各元素が持つ固有の情報である [8, 9]。FIZカールスルーエ，GMELIN研
究所が製作した，ICSD(Inorganic Crystal Structure Database)のCD-ROM版には無機化合物の結
晶構造データが 49,000件（2000年現在）収録されている。本ソフトウェアはこの結晶データ
ファイル，CIF(Crystallographic Information File)[10]から格子定数および原子座標の情報を得る
ことができ，無機化合物に関して膨大なデータへのアクセスを可能とする。

2.4 配位数の決定方法

配位数を決定するには，中心原子とこれに配位する原子との距離を知る必要がある。まず，中
心原子を格子点に平行移動した単位格子を考え，この単位格子の原点を中心とした 8セルを考
える。これにより原点にある中心原子に配位している原子は全てこの 8セルの中に含まれるこ
とになるので，中心原子と配位原子との位置関係を考えることができる。つぎに，中心原子と
8セル内の全原子の距離を計算し，その距離の近い順に並び替える [11]。並び替えた原子同士
の間隔を中心原子から近い順に計算し，この値が設定値 (本ソフトウェアでは変数名を“ Delta
Distance”としている)を超える前までが配位していると考える。この処理の流れを Figure 1に
示す。この例では配位原子４個目までの間隔は小さいが次の値はそれまでの値よりかなり大き
い。これが設定値を超える場合，４個目までが配位していると見なされるので４配位というこ
とになる。設定値を超えない場合はさらに次の原子までの間隔と設定値を比較していくと，い
ずれか配位数が決定する。

3 アプリケーションの主な機能について

3.1 結晶情報および結晶構造表示

本ソフトウェアは 2.3で述べたように結晶構造を表示するために必要な情報を取得している。こ
れにより読み込んだ結晶の情報および原子球を用いた結晶構造を表示することができる（Figure
2）。

3.2 配位多面体を用いた結晶構造の表示

配位数および配位原子は 2.4で述べた方法により決定しているが，中心原子および Delta Dis-
tance(単位：Å)の設定は中心原子選択ダイアログ（Figure 3）によって行う。画面の左側には単
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Figure 1. Algorithm scheme for the determination of coordination number.

Figure 2. Information and display of crystal structure. (Crystal: NaCl, green: Na+,
red: Cl－)
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位格子内にある全原子の原子座標が示されており，これを参考に画面右側の Delta Distanceの
数値入力のエディットと中心原子を選択するためのチェックボックスで設定する。これに基づ
きそれぞれの中心原子に対する配位数および配位原子を決定する。配位していると考えられた
原子を各頂点として，そこから３点を抜き出し１つの三角形を作る。それを全組み合わせで行
い配位多面体を生成する。これをすべての中心原子について行い，すべての配位多面体を生成
する。

Figure 3. Dialog window for selecting central atoms.

このようにして生成された配位多面体を用いた結晶構造の表示例をスピネル (Al2MgO4)を用
いて Figure 4に示す。また Figure 5に示すように中心原子の配位数，座標，および配位原子ま
での距離と極座標を用いた位置情報などがテキストファイルとしても出力され，各中心原子の
配位情報を得ることができる。

3.3 結晶構造の同時表示

本ソフトウェアでは，２つの結晶データを読み込み 2種類の結晶構造を同時に表示する事が
可能である。この機能は同じ結晶を原子球と配位多面体の両方で表したものを見比べたり，異
なる結晶を比較する際に用いたりすることができる。VRMLのドラッグセンサノードを用いる
ことによって，動かしたい方の結晶だけをドラッグしながら移動をさせることが可能である。
さらに 2種類の結晶構造が重なった場合でもお互いが区別できるように，片方の結晶構造は半
透明で表示させた。表示例としてスピネルの結晶構造を原子球および配位多面体を用いて同時
に表示したものを Figure 6に示す。これによりスピネルは Mg2+を中心として O2－が４配位，
Al3+を中心としてO2－が６配位していることがわかる。
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Figure 4. Display of crystal structure using coordination
polyhedron.(green: tetrahedron, blue: octahedron)

Figure 5. Text file on the information of coordination.
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Figure 6. Display of crystal structure using coordina-
tion polyhedron and atom sphere.(Atom sphere: green:
Mg2+, red: Al3+, blue: O2－)

3.4 複数セル表示

単位格子だけではわかりにくい結晶構造を，複数のセルを表示することでより理解しやすく
なる場合がある。そこで結晶構造の表示セル数を複数セル設定ダイアログ（Figure 7）によって
1，2，4，8，12，27セルから選べるようなっている。複数セル設定を行うにはMulti Cellチェッ
クボックスにチェックを入れ，その下のエディットに表示したいセル数を入力する。

Figure 7. Dialog window for setting the multi cell mode.
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4 結果と考察

4.1 ハウスマン鉱とスピネル

マンガンの酸化鉱物であるハウスマン鉱（MnIIMn2
III O4）はスピネル型構造であり，Mn2+を

中心としてO2－が４配位，Mn3+を中心としてO2－が６配位している。Figure 8はハウスマン
鉱 (半透明表示)とスピネルの結晶構造を配位多面体を用いて同時に表示したものである。格子
定数が異なるため多面体の位置は完全に一致しないが，4配位多面体および 6配位多面体の向
きおよび相対的な位置が一致しており，ハウスマン鉱がスピネルと同じ構造を取っていること
が確認できた。

Figure 8. The crystal structure of hausmannite (trans-
parency)and spinel by the overlapped display mode.

4.2 ゼオライトの結晶構造

合成ゼオライト，ZK-5（Na16(Al30,Si66)O192）の結晶構造を Figure 9に示す。この結晶を構成
している 4面体はアルミニウムまたはケイ素を中心に酸素が４配位していることを示す。Figure
9は 4セルで表示し (100)面から見た様子を示している。この方向から見ると 8員環からなる空
洞が連なっていることがわかる。

4.3 Nb2Zr 6O17の結晶構造

6 ZrO2�Nb2O5は ZrO2-Nb2O5系において安定な組成である [12]。Figure 10に Nb2Zr6O17の配
位多面体を用いた結晶構造を示す。それぞれの配位多面体について Figure 11に示す。この結晶
は Nb5+または Zr4+を中心として O2－が 6，7および 8配位の構造を形成していると報告され
ており [13]，本ソフトウェアでそれを確認することができた。
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Figure 9. The crystal structure of zeolite. (sphere: Na+,
tetrahedron: (Al,Si)O4)

Figure 10. The crystal structure of Nb2Zr6O17.

Figure 11. Coordination polyhedrons of Nb2Zr6O17.
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5 結論および今後の課題
中心原子および配位数に依存せずに配位多面体を用いた結晶構造を表示することができ，ケ
イ酸塩や複合酸化物などの複雑な結晶構造に対して有効である。単位格子だけなく複数のセル
を表示することでその構造をより理解することができた。2種類の結晶構造を同時に表示する
事が可能となり，同じ結晶を原子球と配位多面体の両方で表したものを見比べたり，異なる結
晶の構造を比較したりすることができた。また，VRMLはその機能を使うことで結晶構造の認
識に効果的であった。
現在，配位多面体を描く際にすべての組み合わせの三角形を描いている。しかし，原子の数

が大きいときに計算の量が膨大になり，VRMLのファイルも大きくなってしまうため移動や回
転などを行うときに動きが遅くなってしまう。そのため，表面に出てくる三角形だけを描くよ
うに改善する必要がある。

本研究の一部は日本学術振興会科学研究費補助金（基盤研究 (C)(2)No.12650666）の援助により
遂行された。ここに記して感謝の意を表します。
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It is difficult to visualize a complex crystal structure that has many ions or atoms
in the unit lattice by using the atom sphere. The Windows95/98/NT application which
displays crystal structure using the coordination polyhedron, was developed using the
Borland C++ Builder4. Display of complex crystal structures such as silicate or complex
oxide can be simplified by using the coordination polyhedron. This application can use
the CIF (Crystallographic Information File) offered from ICSD (Inorganic Crystal Struc-
ture Database), (CD- ROM edition) as the crystal structure data. The crystal structure
can be displayed by the 3D graphics of high quality by VRML file that was saved by this
application. It was found that the zeolite has many big cavities when the crystal struc-
ture was displayed with coordination polyhedra (Figure 8). It is reported that the crystal
structure of Nb2Zr6O17 contains the octahedron, the sevenfold coordinated polyhedron
and the square antiprism, and it could be confirmed by this application (Figures 10, 11).
Furthermore, the user can visually appreciate crystal structures by the overlapped display
mode of a couple of different crystal structures or the display mode of multiple cells.

Keywords: Crystal structure, Coordination polyhedron, C++, VRML
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