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Abstract 

Software has been written in Fortran77 for the 
space-filling representation of crystal structures. It 
generates atomic positions starting from the asym- 
metric unit and taking into account the 230 possible 
space groups. It then computes realistic shaded images 
in correct perspective with the hidden part removed. 
The main differences from existing programs are the 
ability to represent thermal ellipsoids and good 
portability to commonly used workstations. Details 
are given about the organization and operation of the 
program and some applications. 

1. Introduction 

I1 existe d6j~ de nombreux programmes de representa- 
tion de structures cristallines ou mol6culaires dont 
beaucoup ont 6t6 cites dans les publications de Max 
(1983) and Keller (1989). En comparant les caract6r- 
istiques de ces logiciels nous avons constat6, fi c6t6 des 
possibilit6s et avantages propres ~i chacun d'eux, les 
points faibles suivants: 

(a) Environ 50% des programmes ne prennent pas 
en compte la perspective, se contentant de projections 
orthogonales. Ceci est g~nant, en particulier si on 
veut faire des paires st6r6ographiques de qualit6. 

(b) Un pourcentage encore plus grand n'est pas (ou 
difficilement) portable. Ceci vient du fait que les 
traceurs et les 6crans des diff6rents constructeurs ont 
des langages graphiques divers. De plus pour des 
raisons de performances des auteurs ont utilis6 des 
langages de bas niveau comme l'assembleur. 

(c) Seul le programme ORTEP de Johnson (1965, 
1969) permettait jusqu'~ pr6sent de dessiner les 
ellipso'ides d'agitation thermique. 

(d) Beaucoup de programmes sont con~:us pour 
des repr6sentations de mol6cules isol6es, plus rare- 
ment pour des structures cristallographiques. 

Dans notre laboratoire, un programme de A. Lesk 
(provenant lui-m~me d'un programme de D. Richard- 
son) a d 'abord 6t6 adapt~ et utilis& F. Morris a ensuite 
6crit QUADR, un logiciel g6n6ral de repr6sentation 
d'objets form6s de quadriques (voir Epelboin, Guidi- 
Morosini, Morris, Rimsky & Soyer, 1986). Puis nous 
avons d6velopp6 notre propre logiciel en langage 
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Fortran77 standard, valide pour les 230 groupes 
d'espace cristallographiques et permettant la re- 
pr6sentation des ellipsoi'des d'agitation thermique 
sous forme d'images r6alistes avec perspective et 
ombrage. Cette r6alisation a 6t6 faite pour des petites 
stations de travail, qui sont devenues gu6re plus ch6res 
que de gros micro-ordinateurs (sans en avoir les 
limitations comme, par exemple, de m6moire) et en 
privil6giant la portabilit6. Ce logiciel peut ~tre utile 
aux chercheurs pour g6n6rer des structures cristal- 
lines afin d'effectuer des calculs ou de les re- 
pr6senter sur 6cran graphique fi balayage, ainsi qu'~i 
des fins p6dagogiques pour montrer aux 6tudiants en 
cristallographie comment construire un cristal fi partir 
de l'unit6 asym6trique en appliquant les 616ments 
g6n6rateurs du groupe d'espace. 

2. Organisation g/~n~rale 

L'ensemble des trois programmes permettant de 
g6n6rer et repr6senter le contenu d 'un cristal est 
sch6matis6 sur la Fig. 1. 

ElementSdu groupeg6n6rateurs [ 

Param~:tres du cristal 
et earact6ristiques de 

representation 

Param~tres de I 
visualisation 

~._.__[ Atomes de I'unit6 
asymEtrique 

I oE' R4 I 

Alomes d'une maille [ 

Fig. 1. Organisation g6n6rale du logiciel. 
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GENER4 est un programme de g6n6ration de 
positions atomiques sym6triquement 6quivalentes, 
avec 61imination automatique des positions d6g6n6r- 
6es. II est valide pour les 230 groupes d'espace 
cristallographiques. En plus de la g6n6ration des 
positions atomiques 6quivalentes, grace ~i l'utilisation 
de matrices 4 × 4 repr6sentant les 61+ments de 
sym6trie du groupe consid6r6, le programme donne les 
nouveUes composantes du tenseur d'agitation thermi- 
que anisotrope pour chaque atome g6n6r6. 

Le second programme ORTHON permet de 
construire le contenu de plusieures mailles en 
coordonn6es orthonorm6es, et de g6n6rer auto- 
matiquement les liaisons si on le d6sire. 

Le r6sultat d 'ORTHON est visualis6 grace au 
programme de repr6sentation LMCTEP. II permet la 
synth6se d'images tridimensionelles r6alistes en 
perspective vraie, avec possibilit6 de rotations de la 
structure repr6sent6e et choix de la direction de 
l'6clairage. 

3. Le programme de g6n6ration GENER4 

3.1. Calcul des positions kquivalentes 

D'apr6s les International Tables for X-ray Crystal- 
lography (1983) une op6ration de sym6trie cristallo- 
graphique peut ~tre repr6sent6e par une matrice 4 × 4 
comportant une partie sup6rieure gauche W de 
dimension 3 x 3 repr6sentant la composante rotation 
ou sym6trie habituelle, et une partie w de dimension 
3 x 1 repr6sentant la partie translation de l'op6ra- 
tion de sym6trie. 

Pour obtenir le point ~ de coordonn6es x, y, z 
6quivalent ~t X (position d'un atome de l'unit6 
asym6trique) par application d'une op6ration de 
sym6trie, on fait subir aux coordonn6es du point X 
les transformations suivantes: 

(a) Translation (6ventuellement nulle) pour amener 
l'616ment de sym6trie fi l'origine. Cette op6ration est 
repr6sent6e par la matrice 

--Pl 

0 1 -- / '  0 0 P3 
Pi &ant les coordonn6es du centre de sym&rie 
contenu dans l'616ment g6n6rateur s'il en a un, sinon 
un point quelconque de cet 616ment. 

(b) Application de l'616ment de sym6trie propre- 
ment dit 

FWll Wl2 W13 WlJ 

I w 11 ~ EWe311 W~322 W~3: w3 W 2  " 1 

(c) Translation pour ramener l'616ment de sym6trie 
sa place E 001 Pl 

0 1 0 0 Pl 3 
La s6quence des trois transformations se r6sume 5. 

l'application d'une seule matrice S, produit des trois 
matrices pr6c6dentes Fxl 

= [ S J  y . 

3.2. Composantes du tenseur d'agitation thermique 

Trueblood (1956) a donn6 les expressions des 
composantes du tenseur d'ordre 2 d'agitation 
thermique apr6s application des op&ations de 
sym6trie cristallographiques, sans toutefois en d6- 
tailler l'obtention. D'autre part, Levy (1956) a 
explicit6 les r6gles de d6termination de ces expressions. 

Pour notre part il nous a sembl6 pratique 
d'utiliser le facteur de temp&ature anisotrope sous 
la forme 

exp[--(B~ ~h 2 + B22 h2 + B33 h2 -F 2B12h,h 2 

+ 2B13hlh 3 + 2Bz3hzh3)], 

avec h = hla* + h2b* + h3e* vecteur r6flexion de 
l'espace r6ciproque. 

Cette expression peut en effet aussi s'6crire sous 
la forme matricielle, 

~BII B12 Bl3l~hl 1 
[hi hE h3]/B21 BEE B23[ih21 avec Bij = B~,. 

LB3, B32 B33dLh3J 
Les nouvelles composantes du tenseur d'agitation 
thermique l~ apr6s application d'une op6ration de 
sym6trie repr6sent6e par la matrice 3 x 3 W 
s'obtiennent alors par les produits matriciels, 

= WBW r, 

W r &ant la transpos6e de W. 

3.3. Organisation et fonctionnement de GENER4 

L'organisation de GENER4 est r6sum6e sur la 
Fig. 2. Le programme principal fair d'abord appel au 
sous-programme LECGEN dont le r61e est de lire 
les donn~es des 616ments g6n6rateurs. Pour chaque 
+16ment de sym&rie g6n6rateur, LECGEN fait appel 
au sous-programme appropri6 (~ gauche Fig. 2) qui 
effectue un certain nombre de contr61es sur les 
donn6es, puis calcule la matrice 4 × 4 associ6e 
fi ce g6n6rateur. 
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Pour chaque atome de l'unit6 asym6trique, suivante: 
GENER4  va effectuer les op6rations suivantes: P '1 

(a) Lecture des donn~es concernant l'atome. | x. 
(b) Appel au sous-programme G E N E Q U  qui 

L 0 g6n6re les atomes 6quivalents comme indiqu6 au §3.1, 
en appliquant successivement toutes les matrices -Xo 
4 × 4 associ6es aux op6rations de sym6tries du 
groupe. A chaque nouvelle position sym6triquement r-|l 
6quivalente calcul6e G E N E Q U  fait appel au sous- 10 
programme E X I S T E  pour contr61er si ce nouvel x 0 
atome n'a pas d6j~ 6t6 g6n6r6 pr6c6demment: l 'atome 0 
n'est retenu que s'il est nouveau. G E N E Q U  fait aussi 
calculer les nouvelles composantes du tenseur 
d'agitation thermique par le sous-programme ROTB,  
comme indiqu6 au §3.2. 

(c) Ecriture de tous le s  atomes g6n6r6s dans le 
fichier r6sultat. 

D'apr6s son fonctionnement on voit que le 
temps d'exbcution de GENER4  sera proportionnel 
au nombre d'atomes de l'unit6 asym6trique, ainsi qu'fi 
la somme des ordres de tousles 616ments de sym6trie 
gbn6rateur. D'autre part la taille m6moire demand6e avec: 
par GENER4,  qui comporte environ 2400 lignes de 
Fortran, est de l'ordre de 480 kbytes, ce qui permet 
de l'ex6cuter sur n'importe quel ordinateur. 

4. Le programme OR THON 

Comme indiqu6 sur la Fig. 1 le fichier r6sultat 
de G E N E R 4  va &re repris par le programme 
O R T H O N  qui permet de g6n6rer le contenu de 
plusieures mailles en coordonn6es orthonorm6es, avec 
des atomes sph6riques ou des ellipso'ides, et des 
liaisons si on le d&ire. La matrice 4 × 4 associ6e fi un 
ellipsoide centr6 en Xo, Yo, Zo se calcule de la mani~re 

Calcul des 
matrices 4x4 

1 I'RANSL 
-I CF.NI'RE 
2 AXE2N 

-2 MIRORN 
3 AXE3N 

-3 AXE31N 
4 AXE4N 

-4 AXE41N 
5 AXE21t 

-5 MIRORII 
6 AXE611 

-6 AXE61tl 
7 AXE3tl 

-7 AXE3111 

GI-NI:.R4 
I Programme princtp:il 

l.l':(_'(;l! N l [  
q~[~l fi I I ' ( ' ( ' I 'N  L l - ( ' ture des d l c n l c l H , , ' ~ l ~  : " " " : I :" 

(]l!Ndralcur, I I  
I [houclc ~ur IL'~ tll()lllC~,- 

[ ]¢clur¢ d'un iiIom¢ 

GENOre Its po,,ilions appel ,~ GI!NI!QU 

I~QL'ivalcmcs J {dcmurc dc~ atomcs 

dquix alcnts 

l i l l  tic" btluclc 

I:.XISII- I~,()1"1~ I 

Fig. 2. Organigramme du programme GENER4. 

o o o IF , ,  
o oll ,  

o , oll ,3 
-yo  IjL o 

0 0 - X o ]  

1 0 - Y o  

O0 10 ---lZ°J ' 

T12 T I 3  0 1 

']"22 T23 0 
T23 T33 0 

0 0 - 1  

off les composantes Tis dans un rep6re orthonorm6 
sont d6duites des Bis du rep&e cristallographique. 

Ceci nous donne l'6quation g6n6rale d'un ellip- 
soTde: 

I i !  1 r12 T13 rl41rx 1 
2 

Ix y z 1] 
3 T23 '/"33 T d|z I o, 

LT,, T24 T3, T,4JLIJ 

T14 = - - (T l lxo  + TI2yo + Tl3zo), 

T24 ~--- - - ( Z l 2 X  0 -~- T2zy o + T23z0).~ 

T3, I. = - ( T l 3 X  0 + T23Yo + T33zo); 
7"44 = T, ix 2 + T22y 2 + T33z~ + 2(T, 2xoYo 

+ TI3XoZ 0 + Tz3YoZo)-  1. 

Si l'utilisateur a demand6 des liaisons, le pro- 
gramme les g6n6rera automatiquement sous forme 
de matrices 4 x 4, pour les atomes de nature donn6e 
dont la distance est inf6rieure ~i la valeur indiqu6e dans 
un fichier de donn&s. Pour ce, il part de la matrice 
associ6e :4 un cylindre de rayon R parall61e fi Ox: 

1/R 2 0 0 
Ix y z 1] 0 1/R e 0 = 0  

0 0 - 1  

et il oriente ce cylindre selon la direction voulue 
(Vx, V r, V~) en lui faisant subir une rotation autour 
de Oy et une autour de Oz de 

cos 0,, = + + + V z) - ' , 2  

avec - n / 2  < 0,. < O, 

cos 0. = Vx(V~ + VZr)-112 avec 0 < 0z < n, 

Fig. 3. Rectangle balay6 par LMCTEP pour le calcul d'un objet 
contenu dans une boite. 
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Fig. 4. Unit6 asym6trique du quartz: silicium et oxyg~ne. Les 
cylindres repr6sentent les limites de la maille. 

Fig. 5. Contenu d 'une maille du quartz avec les liaisons et des 
ellipsoi'des d'agitation thermique (leur taille a 6t6 choisie pour 
une vue claire et n'a pas ici de signification physique). 

Fig. 6. Contenu de huit mailles du quartz. Temps de calcul dans 
le Tableau 1. 
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Fig. 7. Vue gauche d'un fragment de I'ADN forme B (729 atomes). Fig. 8. Vue droite d'un fragment de I'ADN forme B. Forme une 
Temps de calcul dans le Tableau 1. paire ster6ographique avec la figure pr6c6dente. 

Fig. 9. H61ices de l'insuline repr6sent6es en joingnant les C. par 
des cylindres. 
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puis le translate au bon endroit. Ceci est effectu6 en 
multipliant la matrice ci-dessus 5. gauche et 5. droite 
par les matrices de transformations ad6quates. 

De plus O R T H O N  6crit pour chaque objet (sph&e, 
ellipso'ide ou cylindre) les coordonn6es des huit 
sommets d 'un parall616pip6de entourant cet objet. 

La taille m6moire de ORTHON,  qui comporte 
2400 lignes de code source, d6pend du nombre 
maximum d'atomes que l'on permet dans une maille 
(les liaisons entre atomes, ainsi que les mailles voisines, 
sont &rites directement sur disque sans &re 
stock6es en m6moire). Pour un maximum de 
1000 atomes la taille est d'environ 620 kbyte. Le temps 
d'ex6cution est 6videmment proportionnel au nombre 
de maiiles g6n6r6es. 

5. Le programme de repr6sentation L M C T E P  

Pour chaque objet ;1 repr6senter le programme 
lit dans ie fichier fabriqu~ par O R T H O N  une 
matrice 4 × 4 Q et les coordonn~es de huit points 
formant un parall~l~pip~de contenant cet objet. 
L M C T E P  va aussi lire un deuxi~me fichier (Fig. l) 
dans lequel l'utilisateur aura pr6cis~ des param~tres 
de la visualisation tels que zone 5, representer, distance 
de l'observateur, angles de rotation, direction de 
l'6clairage etc. 

Les transformations appliqu6es aux objets sont: 
(a) une translation pour amener le centre de la zone 

fi repr6senter 5. l'origine; 
(b) des rotations autour des trois axes Ox, Oy, Oz; 
(c) une mise fi l'6chelle; 
(d) une transformation perspective; 
(e) une translation pour se ramener dans 

l'6cran. 
L'6quation, dans le rep6re orthonorm6 initial, d 'un 

objet 5. repr6senter s'6crit 

X T Q X  = IX .y Z l ]  12 Q22 Q23 Q2 |Iy | 
, 3  Qz //z/ 

= 0 .  

Lorsqu'on fait subir 5. cet objet les transforma- 
tions pr6c6dentes, r6sum6es en une matrice P, 

X' = PX, 

sa nouvelle 6quation devient 

X-rQX = X,r (p-  1) rQp-  1 X, = O, 

soit x"rRX ' = 0 avec R = (P-  l ) rQp  - l 
L M C T E P  va balayer tous les pixels contenus 

dans un rectangle entourant la projection de la boite 
contenant l'objet (Fig. 3). 

Pour chaque pixel de coordonn6es x', y', 0 il faut 
trouver le point de coordonn6es x', y', z' de R qui 

Tableau 1. Les temps de calcul CP U en secondes pour 
les Figs. 6 et 7 sur diffkrentes machines 

Norsk Data Sun 4 Evans Sutherland HP9000 
570 CX 110 ESV20 370 

Fig. 6 
GENER4 0.4 0.2 0.1 0.3 
ORTHON 3.0 1.5 0.9 1.3 
LMCTEP 45.6 39.3 8.2 46.7 

Fig. 7 
ORTIION 7.9 7.4 3.0 3.5 
LMCTEP 111 123 24.2 153 

se projette sur ce pixel, z' est la solution de 
X"rRX ' = 0, c'est-5.-dire de l '6quation du second degr6 

X' y' R33 z'z + 2(R13 + Rz3 +R34)z '  

+ 2(Rlzx'Y' + R14x' + Rz4y') 

+ (Rll x'2 + Rzzy '2 + R44 ) = 0. 

Si le discriminant de cette 6quation est n6gatif on 
est en dehors de l'objet: ii n'y a rien 5. dessiner. Sinon 
on a deux solutions: on choisit le z' le plus petit (plus 
proche de l'observateur). L'61imination des parties 
cach6es se fair par la technique classique d 'une 
m6moire de profondeur (Z-buffer): on ne retient z' que 
s'il est inf6rieur 5. celui stock6 dans le Z-buffer. 

Le calcui de l'6clairement se fait de mani6re 
simplifi6e: on ajoute un premier terme proportionnel 
au cosinus entre la normale RX' et la lumi6re 
incidente (composante diffuse), avec un deuxi6me 
terme proportionnel au cosinus entre la direction 
d'observation et la direction sym6trique de l'6clairage 
par rapport 5. la normale (composante pseudo- 
sp6culaire). 

LMCTEP,  programme de 900 instructions Fortran, 
est plus gourmant en m6moire que les programmes 
pr6c6dents 5, cause des gros tableaux n6cessaires pour 
l 'image et le Z-buffer: environ 1800 kbytes. 

6. Exemples 

Toutes les images pr6sent6es ici ont une r6solution de 
512 × 512 et ont 6t6 obtenues en photographiant 
directement l'6cran. La Fig. 4 pr6sente un exemple tr6s 
simple: on y voit un atome de silicium (sur une ar&e) 
et un d'oxyg6ne formant l'unit6 asym6trique du 
quartz, repr6sent6s par des sph6res; on a demand6 en 
plus le dessin des iimites de la maille fi l 'aide de 
cylindres. Le contenu d'une maille 5. 6t6 g6n6r6 sur la 
Fig. 5, avec des liaisons et des ellipsoides. 

La Fig. 6 pr&ente un 'morceau '  de quartz 
comprenant huit mailles: 72 ellipso'ides et 150 
cylindres. A titre indicatif, les temps de calcul CPU en 
secondes pour cette image et ia suivante sont 
indiqu6s dans le Tableau 1 sur diff6rentes machines. 
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Bien que conqu pour visualiser des structures 
cristallines, le logiciel permet aussi de repr6senter des 
mol6cules isol6es comme le fragment d 'ADN forme B 
de la Fig. 7 (729 atomes) qui forme une paire 
st6r6ographique avec la Fig. 8. Enfin sur la Fig. 9 on a 
repr6sent6, ~i partir d'un fichier de la Protein Data 
Bank, les h61ices de l'insuline en joingnant les C~ par 
des cylindres. 

7. Remarques conclusives 

M~me si notre logiciel n'est pas aussi performant 
que d'autres d~j~ existants pour la synth~se 
d'images form~es uniquement de spheres, il poss6de 
un certain nombre d'atouts: 

(i) possibilit~ de repr6sentations r6alistes des 
ellipsoi'des d'agitation thermique; 

(ii) images calcul6es en perspective vraie (et sans 
approximation pour les intersections entre spheres, 
cylindres et ellipso'/des); 

(iii) ne demande qu'une petite station de travail 
courante; 

(iv) tr6s bonne portabilit6. 
Le programme GENER4 peut ~tre si n6cessaire 

g6n6ralis6 aux 1651 groupes d'espace bicolores de 

Shubnikov & Belov (1964): il faudra pour cela utiliser 
des matrices 5 x 5. 

Nous tenons h remercier Y. Epelboin pour la 
mise au point de cet article et A. Jeanne-Michaud 
pour les photographies. 
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