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INFORMACIJE PODSTAWOWE

Dane krystalograficzne sg istotnym elementem wielu rozwazan naukowych. Ich niezastgpionym
zrédtem sa krystalograficzne bazy danych, w ktérych deponuje sie struktury krystaliczne po ich rozwigzaniu
i udoktadnieniu. Jedng z najpopularniejszych baz danych jest baza ICSD (Inorganic Crystal Structure
Database), ktéra zawiera obecnie’ okoto 193.000 nieorganicznych struktur krystalicznych. Co ciekawe,
najstarsze rekordy zdeponowane w ICSD pochodzg z 1913 roku; sg to struktury krystaliczne diamentu i
chlorku sodu, ktére rozwigzat W. H. Bragg wraz z synem.

Baze ICSD uruchamia sie poprzez dwukrotne klikniecie na ikone @ Nowoscig w obecnej wersji
baziy danych jest to, ze nowa ICSD otwiera sie w przegladarce internetowej.

Po uruchomieniu bazy danych nastepuje automatyczne przekierowanie do gtdwnego ekranu
wyszukiwania (zdjecie 1, zaprezentowany ponizej). Po wskazaniu kursorem dowolnego (biatego) wiersza,
wyswietlajg sie szczegdtowe informacje dotyczgce poszczegdlnych opcji wyszukiwania. W trakcie pracy na
biezgco zapisuje sie historia wyszukiwan (Query History po prawej stronie ekranu, zdjecie 1).

Przed rozpoczeciem wtasciwego wyszukiwania nalezy wybraé podstawowy (Basic Search & Retrieve)
lub zaawansowany (Advanced Search & Retrieve) tryb pracy, a takze zaznaczy¢ czy przeprowadzane
wyszukiwanie dotyczy struktur otrzymanych eksperymentalnie (Experimental), teoretycznie (Theoretical) czy
obu tych grup jednoczesnie (All Structures). Wersja zaawansowana jest oczywiscie rozszerzeniem wersji
podstawowej, zawierajgcym wiele dodatkowych kryteriow wyszukiwania (np. stopnie utlenienia, odlegtosci
miedzyatomowe i wiele innych). Tryb wyszukiwania mozna zmieni¢ w kazdej chwili, nalezy jednak pamietaé,
ze przejécie z wersji podstawowej do zaawansowanej zachowuje w pamieci wyszukiwania dane uprzednio
wprowadzone w wersji podstawowej. Przyktadowo, jezeli poczatkowo wyszukiwano struktury
zdeponowane w 2016 roku w wersji Basic, a nastepnie zamieniono wersje wyszukiwania na Advanced bez
usuniecia poprzednich danych, nowe wyszukiwanie w trybie zaawansowanym uwzgledni struktury wyfacznie
z 2016 roku, nawet w przypadku wprowadzenia nowych parametréw. Uwaga! Przy przejsciu odwrotnym
(zwersji Advanced do Basic) wprowadzone dane nie zostajg zapamietane (co jest sygnalizowane
odpowiednim komunikatem), a zatem ich usuniecie nie jest wymagane przed zmiang trybu na Basic.
Mozliwe jest rowniez tgczenie kilku réznych zapytan, nawet takich, ktdre przeprowadzono w dwdch réznych
trybach (cze$¢ Combined Queries, strona 6).

Nieorganiczna baza danych ma pewne ograniczenia. W ICSD dopuszczalne s3 tylko takie
wyszukania, ktérych wynik nie przekracza 10000 pozycji. W przypadku zbyt szerokiego zakresu wyszukiwan
(dla ktérego wynik zawiera wiecej niz 10000 pozycji), baza danych automatycznie zablokuje wyszukiwanie.
W takim przypadku konieczne jest zawezenie obszaru poszukiwan. ICSD nie rozpoznaje znakow
diakrytycznych i nie rozréznia matych i duzych liter. Zamiast ,,3” nalezy zatem wprowadzi¢ ,,a”, zamiast ,,¢” —
,C”. Dla pozostatych polskich liter postepuje sie analogicznie.

! Stan na styczer 2018 r.
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Zdjecie 1. Startowy ekran wyszukiwania w bazie danych ICSD. Kreskowang ramkg zaznaczono opcje umozliwiajgce
wybor wyszukiwanych struktur (eksperymentalne/teoretyczne), jak réwniez dwa tryby wyszukiwania: podstawowy oraz
zaawansowany. Kropkowana ramka zakresla opcje umozliwiajgce zarzadzanie zapytaniami tgczonymi. Czarna strzatka
wskazuje na wiersz umozliwiajacy wyszukiwanie struktur z wykorzystaniem ich sktadu chemicznego, a strzatka biata —
obszar, w ktérym deklaruje sie ilos¢ pierwiastkéw w sktadzie chemicznym zwigzku. Narzedzie lupy, oznaczone czarnym
okregiem, pozwala na otwarcie okna z uktadem okresowym (opis w tekscie ponizej).
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WYSZUKIWANIE Z WYKORZYSTANIEM SKEADU CHEMICINEGO

Uwaga! Ponizszy opis dotyczy struktur eksperymentalnych wyszukiwanych w trybie podstawowym
(Basic). Wyszukiwanie struktur teoretycznych/w trybie zaawansowanym przeprowadza sie analogicznie.

Podstawowym sposobem pracy z ICSD jest wyszukiwanie struktur krystalicznych z wykorzystaniem
sktadu chemicznego badanego zwigzku. Na zdjeciu 1 czarng strzatkg oznaczono wiersz, w ktérym nalezy
wpisac (rozdzielajgc spacjg) symbole chemiczne pierwiastkéw obecnych w wyszukiwanym zwigzku (wiersz
Composition). Jak wspomniano wczeéniej w czesci INFORMAGIE PODSTAWOWE, baza danych nie rozréinia
matych i duzych liter; symbol pierwiastka mozna wpisa¢ matymi lub duzymi literami. Wyszukiwanie
rozpoczyna sie kliknieciem w pole Run Query (umieszczone po prawej stronie ekranu) lub wecisnieciem
przycisku enter na klawiaturze.

Obok pola Composition umieszczono funkcje Number of Elements (biata strzatka na zdjeciu 1), ktéra
umozliwia sprecyzowanie ile réznych pierwiastkow dopuszcza sie w poszukiwanym zwigzku podczas
wyszukiwania. Funkcja Number of Elements pozwala zatem na zawezenie obszaru poszukiwan do zwigzkow
dwu-, tréjpierwiastkowych itd., a takze proste zablokowanie wyszukiwania niepozgdanych pierwiastkéw
(PRZYKtAD 1). W polu Number of Elements mozna wprowadzi¢ réwniez zakresy wyszukiwania (np. <2 —
ponizej dwdch pierwiastkdw, <=2 — mniej lub réwno dwa pierwiastki, >2 wiecej niz dwa pierwiastki i tak
dalej; PRZYKLAD 2).

Baza danych umozliwia odrzucenie pojedynczych lub catych grup pierwiastkbw z obszaru
wyszukiwania (symbol ,-” przed nazwg pierwiastka lub grupy bez spacji pomiedzy minusem, a symbolem
pierwiastka; PRZYKLAD 3). Uwaga! Wskazanie wiecej niz jednego niepozadanego pierwiastka (lub grupy)
wymaga uzycia kolejnych ,-” (np. La Co —BEG” =0, zamiast La Co —BEG O). W trakcie wyszukiwania mozliwe
jest rowniez uzycie funkcji OR [symbol ,( )], ktéra umozliwia wyszukanie zwigzkéw zawierajacych
jednoczesnie oba wskazane zwigzki, ale rowniez zwigzki tych pierwiastkdw oddzielnie (PRZYKtAD 4).

Istnieje réwniez mozliwos¢ wprowadzenia symboli pierwiastkéw bezposrednio z uktadu okresowego;
klikniecie na ,lupe” umieszczong obok wiersza Composition (oznaczong okregiem na zdjeciu 1) otwiera okno
z uktadem okresowym (zdjecie 2a). Strzatki widoczne na zdjeciu 2a umozliwiajg zaznaczenie catych grup lub
okreséw obecnych w ukfadzie okresowym, a takze grupy: metali, niemetali oraz metali przejSciowych. We
wspomnianym oknie mozna réwniez dodad/wykluczyé pewnie grupy pierwiastkéw (lub pojedyncze
pierwiastki), bez koniecznosci recznego wpisywania komend w polu Composition (funkcje AND oraz NOT
pojawiajace sie pod uktadem okresowym dopiero po kliknieciu w dowolng strzatke/pierwiastek lub wpisaniu

symbolu pierwiastka w polu Composition, zdjecie 2b), a takze zdefiniowaé stopien utlenienia wyszukiwanych
pierwiastkow (pole Ox).

2Symbo/ BEG oznacza grupe berylowcéw. Symbole poszczegdlnych grup (lub okresow) mozna poznac zaznaczajqc je
w uktadzie okresowym.
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— Metals — Transition Metals — Non-Metals

Click on element or select period and/or group.

Restrict total number of elements to selected number of elements

OK Cancel

Zdjecie 2a. Uktad okresowy zamieszczony w ICSD.

— Metals — Transition Metals — Non-Metals

Click on element or select period and/or group.

Number of Elements Units of Coefficients Moles

ElL.Symb. Co.(min) Co.(max) Ox.(min) Ox.(max)
AND |- MNG X
AND

NOT  |estrict total number of elements to selected number of elements

OK Cancel

Zdjecie 2b. Funkcje AND oraz NOT, umozliwiajgce wykluczenie badz dodanie wybranych pierwiastkéw (lub catych

grup/okresow) do sktadu chemicznego wyszukiwanego zwigzku, bez koniecznosci wpisywania recznego w polu
Composition.

W ICSD mozliwe sg réwniez wyszukiwania pomijajace sktad pierwiastkowy zwigzku. Wybrang
strukture krystaliczng mozna znalez¢ w bazie danych wpisujgc np.: nazwiska autoréw, rok publikacji,
parametry komorki sieciowej lub numer identyfikacyjny danej struktury. Oczywiscie, mozna tgczy¢ ze sobg
rézne parametry wyszukiwania (np. struktury krystaliczne zwigzkéw lantanu, ale zdeponowane wytacznie
w 2013 roku lub struktury tlenkéw azotu opublikowane jedynie przez przez wybranego autora itd.). Jak

wspomniano wczesniej, szczegdty dotyczace kazdej funkcji mozna uzyskaé poprzez wskazanie kursorem
interesujgcego nas pola.
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COMBINED QUERIES — LACZENIE ZAPYTAN

Nieorganiczna baza danych umozliwia tgczenie kilku réznych zapytan/wynikow wyszukiwan o
odmiennych parametrach w jedno (funkcja Combined Queries, zaznaczona na zdjeciu 1 kropkowang ramkg),
dajac dodatkowag mozliwos¢ odrzucenia pewnych wynikéw, ktérych nie mozna zablokowa¢ na poziomie
prostego wyszukiwania. Warto zaznaczyé, iz funkcja Combined Queries pozwala na tgczenie wynikéw
wyszukiwan wykonanych w trybach Basic i Advanced. taczone zapytania mozna utworzyé w oknie Create
Combined Query (zdjecie 3), dodajac jednoczesnie nazwe i komentarz (pola Name oraz Comment).

Name:

Comment:

Available Queries: Query Name < Date ¢ Query Type ¢ | #ofhits ¢ Saved ¢
2018-01-18T12:54 2018-01-18T12:54  Basic 2
2018-01-18T12:49 2018-01-18T12:49  Basic 20
2018-01-18T12:46 2018-01-18T12:46 Basic (5}
2018-01-18T11:55 2018-01-18T11:55 Basic 7572
2018-01-17T23:59 2018-01-17T723:59 Basic 30
2018-01-17723:56 2018-01-17723:56 Basic 2391

Must have
(AND):

+ No records found.

Must have at least
one of (OR):

* No records found.

Must not have
(NOT):

+ No records found.

Zdjecie 3. Okno umozliwiajgce tworzenie zapytan fgczonych.

Przygotowanie wyszukiwania tgczonego jest proste; wystarczy wybrac z listy (widocznej na zdjeciu 3
u gory ekranu) interesujgce nas wyniki wyszukiwan i potaczy¢ je klikajac na symbol ,+”. Zaznaczenie mozna
cofng¢, klikajac ,,-”. Istniejg trzy funkcje dla wyszukiwan faczonych: must have, must have at least one of i
must not have. Umieszczenie wybranych wynikdw wyszukiwan (przyktadowo oznaczonych jako A oraz B) w
polu must have spowoduje, ze wsrdd wynikéw ich wyszukiwania faczonego muszg znalezé sie elementy
wspolne dla Ai B.

Pole must not have pozwala na odrzucenie wszystkich elementéw pochodzacych z wyszukiwania
umieszczonego w tym polu. Przyktadowo, jezeli umiescimy wyszukiwania C i D w polu must have,
a wyszukiwanie E w kategorii must not have, to otrzymane wyniki bedg zawiera¢ w sobie wytacznie elementy
pochodzace z sumy C i D. Elementy wspdlne dla C i E oraz D i E zostang catkowicie wykluczone

z przeprowadzonego wyszukiwania.

Pole must have at least one of umozliwia utworzenie takiego wyszukiwania tgczonego, ktérego wynik
musi zawiera¢ elementy pochodzace przynajmniej z jednego elementu wyszukiwania. Przyktadowo,
Combined Query stworzone z wyszukiwan F i G umieszczonych w polu must have at least one of da wynik
sktadajacy sie z elementéw pochodzgcych wytgcznie z F i wytgcznie z G (oddzielnie), a takze ich elementéw
wspdinych.
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ANALIZR WYNIKOW WYSZUKIWANIA | ZRPISYWANIE DANYCH

Po zakonczeniu wyszukiwania jego wynik wyswietla sie w formie przejrzystej listy, zawierajacej
najwazniejsze informacje dotyczgce znalezionych struktur krystalicznych: numer identyfikacyjny, nazwiska
autoréw, odniesienie do publikacji, wzér sumaryczny, grupe przestrzenng, w ktérej krystalizuje dany zwigzek,

a takze typ struktury krystalicznej (zdjecie 4).

Results: List View #of Hits: 2 H
De llect All Show Detailed View | Show Synoptic View | Export Selected Data Back to Query
Coll. Code 4 HMS Struct. Form.  Struct. Type Title Authors Reference I} b
53779 Fd-3ms C Diamond- Structure of some Hull, W.H.; Bragg, Proceedings of the Royal \EJ
C(cF8) crystals W.L. Society of London,

Series A: Mathematical
and Physical Sciences
(76,1908-) (1913) 33, (*)

p277-p277
53815 Fm-3m NaCl NaCl Structure of some Bragg, W.H.; Proceedings of the Royal \E_]
crystals Bragg, W.L. Society of London,

Series A: Mathematical
and Physical Sciences
(76,1908-) (1913) 88, (*)
p428-p428

Zdjecie 4. Przyktadowy wynik wyszukiwania. Biata strzatka wskazuje na narzedzie umozliwiajgce sortowanie wynikow.

Otrzymane wyniki mozina posegregowac rosngco lub malejgco; wystarczy klikng¢ na nazwe
parametru, wedtug ktérego musi odbyc¢ sie segregacja, a nastepnie na maty trdjkat, ktéry pojawi sie przy
nazwie parametru bezposrednio po kliknieciu (zaznaczony na zdjeciu 4 strzatkg). Gwiazdki umieszczone przy
danej pozycji wyrdzniajg dane krystalograficzne wysokiej jakosci. Szczegéty danej struktury krystalicznej
mozna rozwing¢ klikajgc w pole Show Detailed View po jej zaznaczeniu z lewej strony ekranu (czarny okrag
na zdjeciu 4). W ICSD dopuszcza sie rowniez wyodrebnienie poszczegdlnych wynikéow sposrdéd innych,
poprzez ich zaznaczenie i uzycie funkcji Show Synoptic View. Po uzyciu funkcji Show Synoptic View mozliwe
jest rowniez zapoznanie sie z symulowanymi dyfraktogramami proszkowymi wyszczegélnionych struktur
(Display Powder Patterns) i przestrzenna wizualizacja tych struktur (Display Crystal Structures). Pobranie
pliku w formacie .cif jest mozliwe poprzez klikniecie w ikone dyskietki znajdujacej sie po prawej stronie
tabeli. Zapisanie plikéw winnych formatach (.txt, .csv, .xls) zaréwno dla jednej, jak i wielu pozycji jest
mozliwe po zaznaczeniu wybranych struktur krystalicznych, a nastepnie uzycie funkcji Export Selected Data,
umieszczonej bezposrednio nad tabelg z wynikami wyszukiwania. Istnieje réwniez mozliwosé zapisania
dyfraktograméw proszkowych wyszukanych struktur — klikniecie na pole Export as x-y data albo Export as
table (znajdujace sie bezposrednio pod dyfraktogramami proszkowymi) umozliwia ich zapisanie w wybranym
przez nas formacie.
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PRZYKLADY

Uwaga! Opisywane ponizej przyktady dotyczq struktur wytgcznie eksperymentalnych, wyszukiwanych w trybie
podstawowym (Basic).

PRZYKLAD 1
Obszar zainteresowania: struktury krystaliczne lantanu.

Po wpisaniu komendy La (lantan) w pole Composition pojawia sie komunikat o przekroczeniu
dopuszczalnej ilosci wyszukanych struktur krystalicznych (wsrdd otrzymanych wynikéw znalazty sie struktury
krystaliczne samego lantanu, ale réwniez jego licznych zwigzkdw). Dopiero zawezenie obszaru wyszukiwania
do struktur jednopierwiastkowych (poprzez wpisanie 1 w polu Number of Elements) umozliwia wyszukanie
struktur krystalicznych samego lantanu, bez jego zwigzkdw.

PRZYKLAD 2
Obszar zainteresowania: struktury krystaliczne zwigzkéw lantanu zawierajagcych co najmniej cztery rézne

pierwiastki chemiczne w swoim sktadzie.

Po wpisaniu komendy La w pole Composition oraz 4 w pole Number of Elements, wyszukane zostajg
wyltacznie czteropierwiastkowe zwigzki lantanu. Dopiero po zmianie komendy 4 na >=4 w polu Number of
Elements, wsréd znalezionych rekordéw znajdujg sie struktury krystaliczne zwigzkéw lantanu zawierajgcych
cztery i wiecej réznych pierwiastkéw w swojej strukturze.

PRZYKLAD 3
Obszar zainteresowania: tréjpierwiastkowe struktury krystaliczne zwigzkdow zawierajgcych lantan i kobalt

(jednoczesnie) z wytgczeniem grupy berylowcow.

Po wpisaniu komendy La Co (lantan i kobalt) w pole Composition oraz 3 w pole Number of Elements
wyszukane zostajg wszystkie trojpierwiastkowe zwigzki zawierajgce jednoczesnie lantan i kobalt, a takze inne
pierwiastki (w tym berylowce). Dopiero po uzyciu komendy La Co —BEG (koniecznie bez spacji po minusie)
wsrad wyszukanych struktur nie ma zwigzkéw zawierajgcych berylowce.

PRZYKLAD 4
Obszar zainteresowania: struktury krystaliczne tréjpierwiastkowych zwigzkéw lantanu lub kobaltu oraz

lantanu i kobaltu (w jednym zwigzku).

Po wpisaniu komendy (La Co) w pole Composition oraz 3 w pole Number of Elements otrzymano
wszystkie struktury krystaliczne tréjpierwiastkowych zwigzkdw lantanu lub kobaltu z innymi pierwiastkami,
a takze zwigzki zawierajgce jednoczesnie zaréwno lantan, jak i kobalt w swoim sktadzie.



