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*W przypadku korzystania z plików z katalogu "HELP" proszę je przenieść/skopiować do katalogu nadrzędnego.
1) W programie EXPO2014 utwórz nowe zadanie (File > New).
2) W polu "Profile Counts filename" wprowadź ścieżkę do pliku 4Fan_Mo.xy.
3) W sekcji Source zaznacz "Synchrotron" i wpisz długość fali 0.82558 (z kropką, nie przecinkiem!).
4) Upewnij się, że pola "Modify range", "Cell Determination" i "K Alpha2 Correction" są odznaczone, a pola "Find Space Group" i "Direct Methods" są zaznaczone. Jako parametry komórki wpisujemy wartości uzyskane w wyniku wskaźnikowania (16.2608; 5.9214; 4.0966; 91.48; 94.19; 85.25– zawarte w pliku cell.txt). W pole "Cell Content" wpisujemy wzór sumaryczny „Mo2 O7 (C6 H7 F N)2”. Na koniec nadajemy nazwę projektu („4Fan_Mo_A”).
5) Zamykamy okno (Save) i rozpoczynamy zadanie (Go).
* Aby pominąć (skrócić) dotychczasowe kroki należy załadować (File > Load & Go) plik "4Fan_Mo_A.exp" z katalogu "HELP" (po jego uprzednim przeniesieniu).
6) Na pasku narzędzi wybieramy lupę i oglądamy dyfraktogram. Ponieważ poniżej 2° obserwujemy tylko nierówne tło, należy odciąć ten obszar (Pattern > Range > minimum ustawiamy na 2° > OK > Next).
7) Ponieważ w układzie trójskośnym nie prowadzimy analizy wygaszeń, po prostu wybieramy grupę przestrzenną („P -1” > OK > OK).
* Aby pominąć (skrócić) dotychczasowe kroki należy załadować (File > Load & Go) plik "4Fan_Mo_A1.exp" z katalogu "HELP" (po jego uprzednim przeniesieniu)
8) Przystępujemy do rozwiązania struktury metodami bezpośrednimi (Next > Next > Next) i oglądamy uzyskany rezultat. Jeśli nie jest zadowalający, sugerujemy przeliczenie rozwiązania dla innych początkowych zestawów faz z największym parametrem cfom, a jeśli mamy dużo czasu to wszystkich (Solve > Explore trials > Explore trials not processed yet (Fourier recycling) > GO) i porównanie wyników, a następnie wybranie najlepszego modelu struktury kierując się oceną wizualną i jak najmniejszym współczynnikiem RF (QUIT).
9) Wybrany model należy zmodyfikować ręcznie zgodnie z wiedzą chemiczną. Zmieniamy typy atomowe zaznaczonych atomów (Modify > Change Species > ...), usuwamy nieprawidłowe atomy (Modify > Delete Selection), uzupełniamy pierścień benzenowy w razie potrzeby (Tools > Complete oraz Tools > Regularize). Można też wykonać optymalizację geometrii nieskomplikowanych fragmentów organicznych
10) Satysfakcjonujący model struktury eksportujemy do pliku .cif (File > Export structure > ... > OK).
* Przykładowe pliki z modelem struktury znajdują się w katalogu "HELP".

