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✔ SHELXL — пакет для
структурного определения
данных рентгеноструктурного
анализа монокристаллов и его
уточнения. ✔ SHELXL-97
изначально был написан
S.WOODS в 1997 году. В 1998
году эта программа была
портирована на SHELXL-2003
и на сегодняшний день
является основной программой
проекта SHELX-Project,
который является активной
разработкой S.WOODS
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GROUP. ✔ 1 мая 2005 года
программа также была
переименована в SHELXL и
последняя версия
(SHELXL-2017) теперь
распространяется с декабря
2017 года. ✔
SHELXL-97/2003/2017 —
бесплатное программное
обеспечение с открытым
исходным кодом, которое
распространяется под
Стандартной общественной
лицензией GNU (GPL). ✔
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Работает под Linux, Mac OS X,
Windows, а также под UNIX.
Этот пакет можно портировать
на неподдерживаемые
платформы (например,
Windows 95/98/NT/2000/XP).
✔ Вы можете найти
последнюю версию программ
SHELXL вместе с их
справочными страницами на
веб-сайте проекта SHELX.
Спасибо, мы надеемся, что вы
найдете это программное
обеспечение полезным.
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Совместимость: ✔ Бесплатный
и с открытым исходным кодом
Требования Шелксле
Требования Шелксле: ✔
GNU/Linux и Windows
(требуется VTK >= 4.0.0 и Qt ≥
4.7.2) ✔ Для SHELXL-2003
требуется MS-Shell 2.0 или
выше. Вопросы? Вы можете
связаться с нашей службой
поддержки, используя форму
ниже. Версия 0.1.1 выпущена
30 ноября 2018 г. (Щила). Эта
версия представляет собой
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выпуск патча, который
исправляет ошибки и
добавляет некоторые новые
функции. Полный список
изменений читайте ниже:
Выровняйте каждую команду
SHELXL по одной и той же
схеме, что полезно, когда вы
хотите переключаться между
разными синтаксисами
SHELXL (такими как «MUST»
и «NMR»). Добавлен параметр
командной строки -s. Это
позволяет вам фильтровать
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ваш выбор с помощью
регулярного выражения.
Добавлен параметр -p. Это
позволяет вам искать
временный файл «.pkl»
(который генерируется
check_’s_supplicant, см.
документацию для получения
дополнительной информации).
Добавлена возможность
установить размер шрифта
всплывающей подсказки в
графическом интерфейсе.
Добавлен префикс -a в
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командную строку. Он
позволяет вам установить

ShelXle

ShelXle — это всеобъемлющее
и надежное программное

обеспечение, предназначенное
для предоставления

пользователям графического
пользовательского интерфейса

для SHELXL, инструмента
уточнения кристаллической

структуры. Он включает в себя
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подсветку синтаксиса и
редактор, чтобы упростить
пользователям обработку

файлов INS и RES. Четкое и
практичное использование С
точки зрения внешнего вида,
приложение имеет довольно
простой и удобный внешний

вид, большая часть его
функций интуитивно понятна,
но полностью зависит от ранее

существовавших входных и
выходных файлов, связанных с
SHELXL. Прибегая к меню для
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аккуратной организации своих
функций, а также к кнопкам на

ленте для быстрого доступа,
ShelXle позволяет

пользователям загружать
файлы, с которыми они хотят

работать, всего за пару кликов,
а затем начинать их изменять.
Настраивайте и редактируйте

атомы в трехмерных
кристаллических структурах с
помощью этого графического

интерфейса пользователя
SHELXL. Чтобы начать
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работу, пользователям
необходимо импортировать
файлы, которые они хотят

обработать, в формате INS или
RES, в зависимости от того,

что у них есть под рукой. Тем
не менее, ShelXle не

поставляется с образцами, что
затрудняет освоение

новичками, что требует очень
тщательного анализа

справочной документации.
После загрузки файла

трехмерной кристаллической
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структуры в утилиту
пользователи могут начать

настраивать «Стиль» атомов,
изменяя «Сила связи»,

«Уровень детализации»,
«QPeak-Size», «Max H-Size».

Значения «Расстояние
акцептора» и «Минимальный

угол Н-связи». Более того, они
могут редактировать тип и

цвет атома, а также некоторые
другие параметры. Кнопки на

ленте позволяют
пользователям добавлять
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«трубы», «шарики» или
переключать «ADP»,

«облигации», «метки»,
«элементарные ячейки» или

«H-облигации». Точно так же
они могут чередоваться между

орфографической и
центральной перспективной
проекцией, в зависимости от

своих конкретных
потребностей. Полезный

графический интерфейс для
редактирования трехмерных
кристаллических структур.
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Подводя итог, можно сказать,
что ShelXle оказался

эффективным и удобным
инструментом, на который
энтузиасты-химики могут

положиться при
редактировании внешнего вида
трехмерных кристаллических
структур, что позволяет им на
лету настраивать внешний вид
атомов. Распродажа «Чёрная

пятница» завершена!
Посмотреть подобное

программное обеспечение
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Идеальный редактор типов
файлов Для тех, кто работает с
ZIP-компьютером fb6ded4ff2
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