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ReESUMEN

En este trabajo, se presenta un sistema automatizado de
programas para la resolucién de estructuras cristalinas cen-
trosimétricas. La procedencia de estos programas es varia,
habiendo sido adaptados y puestos a punto por los autores del
presente trabajo.

La eficacia del sistema, se ha demostrado en la resolucién
de varias estructuras, tres de las cuales se publican a con-
tinuacién de este trabajo.

RESUME

On présente un sistéme automatique de programmes pour
la résolution compléte de structures cristallines centrosime-
triques. Les programmes ont été adaptés et mis & point
dans notre laboratoire par les auteurs de la communication.

Avec ce sistéme automatique nous avons résolu plusieurs
structures, trois des quelles nous présentons 3 la suite de ce
travail.

INTRODUCCION

El céleulo que lleva aparejado la resolucién de una
estructura cristalina, es extraordinariamente comple-
jo y laborioso. Es por este motivo por lo cual, apo-
yados en el gran desarrollo de la informatica en
estos tltimos afios, se emplean masivamente los orde-
nadores electronicos en este tipo de investigacion.

La resolucidén de una estructura, ha de realizarse
por etapas sucesivas, con programas especificos en
cada una de ellas. Es pues de vital importancia llegar
a automatizar al maximo esta secuencia.

En nuestro laboratorio, hemos puesto a punto un
sistema de programas (16 en conjunto) que nos per-
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mite de forma automatica realizar los calculos para
la resolucion de una estructura cristalina centrosi-
métrica.

El conjunto de estos programas puede considerar-
se dividido en cuatro grupos. El primero estad forma-
do por los que calculan las intensidades medidas a
partir de diagramas de Weissenberg o de difracts-
metro automadtico, realizando a su vez las correc-
ciones de escala, absorcion, estadistica de Wilson y
cilculo de los factores de estructura normalizados.
(Ena.)

El segundo grupo, lo integran los programas de
Adicién Simbdlica, L.S.A.M. 0, 1, 2 de G. GERMAIN,
P. Mamn y M. M. Woorrson. Dichos programas son
la clave del sistema, ya que permiten solucionar el
problema de las fases.

El tercer grupo estd formado por los programas
que realizan la sintesis tridimensional de Fourier y el
afinamiento de las coordenadas atdmicas.

El cuarto y iiltimo conjunto, consta de una serie
que  permite diversos célculos, una vez establecida
la estructura cristalina. Entre ellos: cilculo de dis-
tancias y dngulos, plano medio de la molécula, dibujo
de la estructura...

DESCRIPCION DEL SISTEMA

Primer conjunto

Los programas que integran este primer grupo
son:

1. Programa de lectura de cinta perforada con los
datos obtenidos a partir de un difractémetro automa-
tico. Est4 escrito en FORTRAN 1V, para una IBM
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1130 con 8 K, por F. Prana y F. Lacasta. Realiza
las correcciones de Lorentz-polarizacion y test para
establecer la calidad de los Ipy.

2. Programa que ordena a los planos reticulares
por orden de frecuencia de variacion de sus indices.
Escrito en FORTRAN 1V, para IBM 360/30 ori-
ginal de J. P. DecLERQ (Lovaina).

3. NRC-2. Programa que genera una cinta mag-
nética con los factores de estructura e interpola las
curvas de difusién atdémica, calculando el valor de
la difusién en cada plano reticular. Pertenece a la
Serie de F. R. AgMED del National Research of Ca-
nada. Todos los programas de esta misma serie estin
escritos en FORTRAN IV, requiriendo su mayor
parte 128 K, de memoria.

4. SAP 1 (Del NRC-4) Symbolic Addition Pro-
cedure. Realiza la estadistica de Wilson para el cal-
culo de B y K.

5. SAP 2 GP. Calcula los Eyy, los ordena y per-
fora.
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En la figura 1, puede verse el organigrama del
funcionamiento de estos programas.
Segundo conjunto

" Estd formado por tres programas: LSAM 0,
LSAM 1 y LSAM 2 (Logic Symbolic Addition
Method). Es un método automatico de Multisolucion
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para la asignacién de las fases en cristales centrosi-
métricos. Estin escritos en FORTRAN 1V, para
un ordenador de 128 K.

La Adicién Simbdlica permite tinicamente la ob-
tencién de una sola solucidon, es decir, de un solo
conjunto de signos, ya que los valores absolutos de los
simbolos que intervienen en dicho proceso son fija-
dos “a priori”. Sin embargo puede convertirse la
Adicion Simbolica en un proceso de multisolucion,
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si no se fijan los valores de los simbolos durante el
desarrollo del método, de modo que sélo se obtenga
como resultado una combinacién de signos, cuyos va-
lores pueden ser asignados opcionalmente. Las ven-
tajas que este proceso comporta son evidentes puesto
que es mucho méis probable obtener el conjunto de
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signos verdaderos si se tiene mayor ntimero de re-
sultados probables.

1. El LSAM O, calcula los triples productos de
las relaciones entre los signos segfin la expresion
de Sayre y su probabilidad, segin la férmula de
CocHRAN y WOOLFSON.

2. El LSAM 1, calcula y fija el origen desarro-
llando por Adicién Simbdlica los signos de las re-
flexiones restantes. Igualmente calcula las relaciones
entre los signos.

3. El LSAM 2, resuelve dichas relaciones cal-
culando los diferentes conjuntos de simbolos para
los signos. Finalmente calcula los criterios de acep-
tacién de dichos conjuntos.

En la figura 2, damos el organigrama del funcio-
namiento de este conjunto.

Tercer conjunto
Consta de los siguientes programas:
1. NRC-8 (FOURIER). Calcula la sintesis tri-

dimensional de Patterson, Fourier y de Diferencias.
Es valido para todos los grupos espaciales,

2. J. B. FOURIER. Es una modificacién del
anterior, adaptado a la sintesis de Fourier que utiliza
como coeficientes de la serie los &= Eyy.

3. NRC-10. S.F.L.S. “Automatico”. (Structure
Factor least Squares.) Es una versién automatizada
por J. P. Purzeys (Lovaina) del programa de la se-
rie de F. R. AHMED. :

Este programa calcula:

a) Factores de estructura (F).

b) Afina las coordenadas, calcula y afina los By
y By y el factor de ocupacién (n), mediante un pro-
ceso de minimos cuadrados.

¢) Estima las desviaciones estandar de las coor-
denadas de los atomos,

En las figuras 3 y 4 se presentan los organigramas
de este tercer conjunto.
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Cuarto conjunto

En esta seccién hemos incluido una serie de pro-
gramas complementarios a la resoluciéon de una es-
tructura cristalina. Estd integrada por:

1. NRC-12 (Bond Scan), calcula las distancias y
angulos entre los atomos de una estructura ya es-
tablecida.
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2. DANFIG, Modificacion simplificada del OR-
TEP. Permite calcular las distancias y angulos de
una estructura y marcar las posiciones de los atomos
sirviéndose de la impresora del ordenador.

3. NRC-22. (Mean Plane), calcula el plano medio
de la molécula dando la ecuacion de dicho plano, asi
como las desviaciones de los atomos.

4. NRC-23. Lista en formato estandar las Fous
y las Fcal-

5. ORTEP. Original de C. K. Jounson del Oak
Ridge National Laboratory Tenn (USA). Dicho pro-
grama, mediante un Plotter, nos dibuja en pers-
pectiva y también estereoscOpicamente una estruc-
tura con sus elipsoides de agitacidn térmica.

En la figura 5, presentamos el organigrama re-
sumen de la marcha de todo el sistema.
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