
Программа Аtоms для визуализации кристаллических структур и 
изучения их геометрических особенностей разрабатывается 

фирмой Shapesoftware (www.shapesoftware.com) начиная с 1989 
года. Из привлекательных особенностей компьютерной 

программы можно выделить возможность создания 
видеофайлов кристаллических структур (например, 

вращающихся молекул), а также возможность записи 
изображений в stl-файлы для 3D-печати и экспорта структур в 

векторный формат, что позволяет получать большие 
изображения фотографического качества. Из недостатков 
необходимо отметить достаточно громоздкую процедуру 

создания структурного файла. Программный продукт является 
коммерческим: бессрочная лицензия на 1 пользователя стоит 
380$, а на компьютерный класс 760$. Предусмотрены скидки 

для обновлений программы.  
 
 

http://www.shapesoftware.com/


Практическое задание. 
Визуализация фрагмента 

кристаллической структуры 
цепочечного силиката диопсида 

CaMg[SiO3]2∞. 











Появление объемного эффекта.  



Создание связей между атомами.  



Полиэдрическая модель.  



Полиэдрическая модель.  



Если заменить различные варианты представления элементарной ячейки (Default unit cell) 
на трансляционный полимер (Translation limits) и задать утроение по оси с, как показано 
на рисунке  то изображение структуры примет достаточно наглядный вид  



Расчет межатомных расстояний и объемов полиэдров 



Экспорт данных 


