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The Crystallographic Information File (CIF) 
  

)��,�(�����  Introduction  

���   ���	�
�� 
�����	��������� (CIF)        ������� ���� ��� ��� 	!  
��"	�� :  �#�!
��	$���           %& '	(�� )���� %& 
���* ���
� +� ,	�� -./   0�. %& 
�1 2 ������ 3-.  �#! 

                ���	�(�5� 6�� ��7 
8(�	� 9;<��. 6�= >�� #���% ,�� ?@�AB��� �� 	! ����
  C���D�%)     
��-F�� G ���. H�"-; IJD� H�8�� .(   ���L�	� ,/CIF      M -�. 
��(����� 

        N"	8; O	� ���	�
� 
����� P�� Q-�;% �!�R�[1] ./      ��� 
���S T�0 U�-A�
� ,	�� 9�
 V�
�� W��� ���
�����/% XU��;�Y C�C��(Z� Self-defining Text Archive and Retrieval 

(STAR) [2]       C	��% ������ <�[& 6� ,	���% ?       
��"�S/ 
��-J 
��(% \� 
����� ������
   C	�� O%���� � 3"���  ��]� 
A^�. �_/ %& ,�	�0  
������ ���a�-�b�  .   @�AB���� ,	��

    c�d \�(	��� ���./   ; ������ <�[& ,e  3-�-� �����f >8     
���� �g�	7 �_� 6�=
 
�	h�� �h���i�(� .      ,& C�jk 
���a 
���� 6��  @(       l	������ G U��Ai��� ,	�� m���

      ?U�-�& O�n� 6� 9�o� ?n�A��%/Z   ,	���( �L�	��� G 
�	���� ������ p�; 6� <�n�& ,o� 

��
� Iq.  
  

)��,�(	
��
�
  Basics 
CIF ��� 	! ASCII�; c�d A�� r�� 
�;s� V%�5� ,	>�� �A7 �t u	:  
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abcdefghijklmnopqrstuvwxyz 

ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZ 
0123456789 ! @ # $ %^ & * () - + {}:" ~ 〈〉 ? | - = [] ; ’' , / . 

  

   <>g w&x        
S	8y�� 
y���� G 9��i; ,& -��; �J)  �_�Å  ?º  ?é  ?  ? z	����

   ��;Z V%�� ?
�.	���% 
������      ��_� 
�{��" z	�" ?
�  ? %&   r���%"%    
��^��A�7 


�0�i� (     G 
�B��� ,	��; 
�L�J �����g H�8��Notes for Authors for Acta 

Crystallographica Section C [3]. %& �^�� W� �h|; ,& O%�f Z} r  W�� %& +ya 

   ~	8J 9�stgdm )   
�q��� 3��z z	�" �_� (   �� N#! ,& c��    �h����{/ >�eF�� W^�B 

U����;��	;%& .        
��A{ ��-�% �� 
����F�� <�[D� 6� -�-
��)�_� Å 2/       
����� O	�S -

_cell_length_a  �3
Å  2/  
���� @j�  _cell_volume  � 2/ �^�.C     
����* 
���z �L�	� 


�(��. _diffrn_standards_interval_time(         �
���#� ,	�; ,& H� Z ��-�	�� N#!%  

U�_�:  

  


���� @j�_cell_volume 2367.5(8) 

,	��$�$L U� 6�� :  

  


���� @j� _cell_volume 2367.5(8)\%A^3^ 

$�$L P��U�.  

  

    �if p�& 	�CIF       �	B� ���� Q�-y�(�� p� ����  � UZ-�    -�Z ?W� "�� 6

     ���� ��* ,& 6� -7��; ,&   ,	�� ASCII       3"	A8� ����g -�	; Z c�d )�
�	j� (
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     60 "	8��� -�n; Z%80 �� V ? �& 	�    ��� "-B; pASCII      6�A� �	B� ���� 6� 

           3IF7 
�
F8� V%�� 6� ���7 @�S "��� ,& UZ%& �i�D�) �_�� Courier    @�jd 12 

  �7& %& 
8��(   c�d ?/         W��� H��	. 6� <n� ,	�; ~	8J w& ,      ���� 2/ ����f Z

     �Js �8( 6� ��A���� ��	$��� -�0.       Iq V%�� w& �J-; ZASCII   ���� ��� G  

         ; %& -��; ,& �A��� 6� N#! ,& c�� �	B���   <��a& Q-h�
���7   ��� ASCII   	� ��% ?

 ��%�.Q-0 ���e ��eR; )����� ,o� ICIF Z V	( =��$L ��R� �!n�.  

   Q�0 G����     �����F�� n7�� "	S Q
�����	��������� �-������  (CCDC)  "��

CIF   ��(enCIFer)     ���$�� �A�� w#�� ?  � �h(% 6�x  �CIF   );����
8(�	�   )������ 

����; .     -�� ,& 2/ ��! "��� V-h�Q      
��
k u�A��� >h�-� �J�-; CIF    ��8J ,%-�

 \S��� 
�	�;  Q"�L ��R�  ./  ,�� �� ���$�z��A   T�0 -0���  -��	;CIF    ������F�� ����


�	�8�� .         ��	JC �F. @��;% \S���� c�� 6� ��J-�� ���CIF    ���
��� ������ ,/ � 3�

             �CD� -�5� 2/ 
�"%�i��� I�q 
������ 3C�0/ ���y�� Q-y��; ,& 6�= .  n�j�;

  ��"�F�JZ�V�
���    w& T�0   3C	��� ������ C	�� .      "��f ,& �����F�� ��S	R�D 6�=

 ���S 60  '	�(�� 3#��� �  �R��� 
�	� .       O�B�;Z� 
��-J ,	�; ?Q-y���� 3-0���

    �����F�� C	�F� 
���� 3�g�F� 
�FR���  3-!�R� 6�= ?    G H�7���� 3D    r8* 
��! T�0% 

  >^��A�72D .      f 6�= �����Z� ��B; )����� Q�|� Q�-y�(��    6� C-0 ��ACIF 
�B���  

) -. ���      %& 3���
� H��	. ?
���g H��	. ,	�;     ����; )����� 6� ��*  (   �h��_� 6�= ���

  ���	��& 
8(�	� #����  �t 
L�J  .   N#! O�n�/% H$( ,/ ��D�   �"���� �A�� ���	  ,&

 \A�CIFs'	�8� 	! �A7  .��� ,/ Unix and Windows 6� enCIFer �h��Af 6�= 

 6� U���1CCDC web site (www.ccdc.cam.ac.uk).  
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 ��$�8B� Q-y��;CIF 
����� �
�;s:   

 �� �����text string    
���(   �q���� 3C-� V%�� 6�� blanks   ����
� ?
 
8(�	� %& l�F�.�(;)r�� T�0 O%D� V�5� �_� .  

 �	�	
� �
��data name     \{	� &-F; 
�B� 
���(    ��f >��& rJ  (_)   ��f 
V��.  

 �	�	
� ���data item            
�h��� ,	�; 6�� �f >��& r  &-F; Z 
�B� 
���(
������ TA�k. 

 �	�	
� ������data loop       
�h��� ������ ���A�k 
A^�.�  
S	R�� ��� 
0	F�� 
A^
������ C	�� 6� 3C�
�. 

 �	�	
� ����data block         ������ C	��% ������ ���A�� 6� \A¡)    ��k" ����
  ,	�;Hka,'dm ( � 
�h���
�¢  ������ 3��g �
�h��%� 
¢�
��    ���� 
��£ %& ¤�J& ������ .  -.�   TA��� \�

O�J r�� 3-��% 3�� ������w& 3-��% ������ 
��7 . 

 �	�	
� ���data file    ������ ��7 \A¡ :       +����7 wC	�� ,	�; Z -.  6��
�� P�� �����F@(Z�. 

        6� ������ 
��7% ������ TA�� wC	�� ,/CIF      C-
� 3C-� ,	�; �����
; 76 
  TB.& -$7 V��            ,	��; ��£& ¥
� 
���
� �hA�AB;% >��! ������ �h^�R�/ 6�� ?

   ���_� IF��7 ��R��� 3������: _publ_author_name ?_exptl_crystal_colour 
%_computing_structure_solution.  

   ��8B� ,/CIF   C-0 H��7� -. U�   
��
�� ��I����� 6�  :    ��L	� Q-y��� 9�/
  ?@�AB���*          ������ ��� U�i�&% ����; %& @�f )����� �����F�� ��),�	��    ����7 6� 

�_7& %& ������ (m%����b� �R��� ¦��7 ~	8yA7 
�(��.  
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)��,�(	
�������  )CIF( Uses of CIF  

) &(      p� ��J >�� ��� ��� .   �� 6�=CIF      �����; )����� 
8(�	� )���� 
              F�(���� )^����� �7 6�n� 6�= c�d C�Cn�% "�¨ ,& p� ���� H�7���� '"��; -�0
 

 ����A
�� ��L��;% .     ?¤�JD� ����-y�(Z� G �A7       ����$��� 
��"C -�A�
; V	(
     � w#�� ¤-�� T�0 
�	�8�� w%-���8(�	9�        
�L��� O�n�JZ� )����% �����F�� \© )��; 

 @�AB; G H(��� ���� p�CIF. 

) ' (         )���� +� ������ ���� 
�(��. 
���S  
�����	������7)    �h�� IF7 C-0 &���
 @�AB�� �����CIF ( %&/¤�J& ���
� G <��z 2. 

) �(           f T�0 
�	��� 
�_$F�� ª�"%«� 
���{/ ������ ¬-��� 
��
� 
���S  ��-��-
w"	�� H�7�;. 

) C(  �(��. 
���S
­� �0�. �J�C ®�--F�7�; ������ 3�
. 

) �!(   � 
���SO%�-    
�(��. 
0	F8� )  
8(�	� �_�SHELXL -0��� )����� 
CIFTAB.( 

) %(    
���S/  �F� 
��%����/ O�("  �8y� 3�g	~         ��_� 
��1 G �R���� ¦���7              
Acta Crystallographica  %& Zeitschrift für Kristallographie.    ���� ,	���� V	(

 
�	�8�� �����F��    ��7 6� C-0 6�  
�����  ./-�!�      ������� TA��; ��k" ?�� ����g
 
data_global            w	��¨ V	( w"��
� H���� w%-��� ���$���� 3�i� ,	�; ,& O�A���% 

   ���	�
� T�0          ���]� 
�A^�.% �R���� O��("/ ���	�
� ?��]� O�B;�/   @�(�

�(]��/  $F�� ,�	�0 ?,�	�0  ��� ?n�	� ?cyW�  ?�   ���
; \8�) 
R�.���(   ���L��; ?

    ��g% O��g& 6�%��0 ?\���� ?
��A0 .        ������� 
���� 
0	F�� ,	�; V	( 
����� N#!
       �k" ?�h��Ai; @�� >�� H�7�; ���; ������ TA��   H7��1 ������ ?� H7��2?.... 

¯/. 
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)��,�(  ��� ����� ����CIF Some properties of the CIF format  

) &(  J      D� ����; ,	�� ?������ 
��7 w& O�      ���A��� 6�� 
7"�R��� ��%z
        ,& c�� ?
Ah� Iq ������ C	��% �������7�          G N#�! C���/ T�0 -A�
� Z ���� O�A

 +
� H�;�; .          ��� ,& @h��0 �h(D� 6� ,	�� V	( <����� ,o� �#! @q"°  �CIF   ,& 	� 
 N#!U���8�� �F;" .T�0 C	�. -�	; Z �#! 6� �_7&������ ��7 ����; . 

) ' (                ����¨ Z 6�� ?����� ������ -�� 9� ,	�� ,& ������ TA�� ��� -�Z
      
����� ���	�
� T�0 U��	�� ,	�� ,& IJD�.         ��
� Q-y���; ,����D� �
� G 

����
�� �_� 
������ ‘?’ %& ‘.’ G �A7 _chemical_name_comm?. 

        O�J 6� 
�-y��� 
������ ����
�� N#! ,	�;H�7��; S	R�& �  
) "�����3 (
       
�B�� 
��a% ������ C	�� �
� ,	�; Z ��-�0    
S	R�D� 6� rJ ���  . �� G_ �� O� ���± 

       
S	R�D� G \����� �����F�� TA�� �F8�  r��G         ������F�� C	��� 6�� m�_�� �8��� 
�S	R�D� 
looped data items.  

 
   C   S2    1.637(3) .  Yes 
      N1  C1   1.327(3) .  ? 
  N1  C5   1.358(4) .  ? 
  N2  C12 1.309(3) .  ? 

      ����F8�� 
���n�/ ,	�; C	�F�� �
�CIF     ��F( T�0 ?
��
� ��     C	��� 
�A^�. ?O�_
 2/ �R��� O�("b 
�	�8�� �����F��Acat Crystallographica Section C G 3�8
� ,	�; 

 
��! T�0 
�²� p�;Notes for Author [3] .   
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�v�

) �(   ������ C	�� ��
�       ��C	7 �£& T�0 WB� -. 
%&    
�(��. ����g   -��Z%
     U���³ ,	�� �� Q-y��; ,& N#� .          
��(��. �����g ,�´ ,s� µ��! O�_�� ��F( T�0

   ��"Y 
��
�H        �����F�� TA�� \� U��z��� ����; <��a& _refine_ls-hydrogen_treatment 
     ±-; 3C�0/ N#! �AR;%refall)   �7  ������"��H 
$���  (�%  <��)   �Y	} �_�;¶7��( . 	�

          �k�� 
���	�� %& 
A^�� ,	�; Z 
�(����� ����R�� ,&   I��; >8
��{	�    6�� <nj7 
8��>�A0 \. 

) C(    -�	�s�       b 
���� 3-0��� )���� 6� IF7 C-0 ,C�-0 "�F�JZ ??  
��
�� 
   ������ ��y�(�%CIF .      % -
� �A�� �7#�( N#! 6� �
�¤�JD�     T��0 3�8
� ,	�; 

 �����Z� 
$�L(www.iucr.org) IUCr. 

) �!(  -��    ·; ,& 6�= 
���{/ O%R��    @�AB; �J�-�CIF .     N#�� U�0	��g �_7D�
       �� ,s� -�	�% ¥��%"-�! r���; ������"�� T�0 w	�f�  ���_geom_hbond_   
��(��. 

 �¸�J-� ��h��� .          ���"�� 6� O%�-� �if ,& 6�A�� 6� ,	�� 9�o� p�Y @q"  Iq ���
    
���{/ ������ C	�� ���
�� 
�(��. :     �����; ¹D� O�_�� �j��Si…O � +�   
����n� 

3IB.: 
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)��,�(	
��!��"� ���   Some practicalities  

)��,�,�(#�$� Strings  

              C�-��b ª��S »��a µ��! U��(�(& ,	�� �(���� \� ��$B�� ���
��� ,/
 -��% ��� O�_�% N#! G ���	�
�±����7:  

) &(   � -�-f�q��� :,	�� -��           ,%-�� @." %& 
A�7 	! >�
� ��R� �����F�� 
�h�J�-� ������ :�8( ��J -�= ,& �����F�� -�F� 6�= Z�_� : 

  
 ,& ��ZJ. O-Groats@north.ac.uk. and 10.446 (3) Iq u	A���t .  

) ' (   ����
� -�-f �C�hR�(� 
 :      ����� T�0 ,s� w	�¨ -. �����F�� -���. /�£ 
               	� �����F�� TA�� ±���� r�� T�0 ,	�; ,& �h��= -. 6�� ?-��% �8�� 3C-� ,	�;

��D� H�8; .O�_�� ��F( T�0: 
_exptl_crystal_density_method 'not neasured' 
_chemical_formula_moiety 'C12 H24 S6 Cu2+, 2(P F6 -)' 
_publ_section_acknowledgements 
"We thank EPSRC for a postdoctoral award (to J.O'G.)." 

 
) �(         rJ G O%D� V�5� �_� �.% ����
� -�-f :     w"%��{ �#�! ,	��

 W� 6� ����O�_�� ��F( T�0 O	8�� G �8( 60 -�n; ���: 
_publ_section_abstract  
; 
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�v�

    H7��� ,�	�0 GC~12~H~22~O~7~  ?        G w�B�� ��R�� �����n�� \�;
H7�A��  >(-�!%���, cis geometric isomer    ¥��%"-��! r������ 
�B�� ,	�;%

 N�¡Z 
�z�	� ¤�¡ ����%n�� 6�	���C�� "	�Fw.  
 
)��,�,�( %&   Text  

) &(   � n�h¡ -�0      	� V	( -h�� @|
� ,o� ?������ ����  �� 2/ 9��   ?
�B���� \S
 
�����L�J 
�B������_publ_section_abstract ?_publ_section_comment % 

_publ_section_references . V�� ����g �
� 6�� ?wC�0 W�7 �h|� �#! 6� I_7 
    3C�0 
�	�8� ,	�; +
� ��J .          �%n�� U�C-� ,	�� W�� w	�
�� %& >����� n���� ,/

   6� 9;��L(~)   % (^)  ±�	��� T�0  :  O�_�� ��F( T�0       �h|� ,& -��; p�& 	� [Cu(H2O)4]
2+ 

        ��JC/ 2/ 
��d ,	�; p�o� p� ���� c$F�� G9    
��! T�0 [Cu(H~2~O)~4~]^2+^. 
         G 
�-y��� ,	�; ,& -�Z N#! ,& ��Z_chemical_formula_moiety  ? ....¯/.  G 

         z	�" 2/ 
��d ,	�; p�o� 
���n�� 
(-��� 
R.���Å % o     �� ����R�� ,	�; ?\%A  % 
\%(not ^o^)±�	��� T�0  .  F�(���� 
$�B��� �|�� ?¤�J& ����g U�����& ���f -. G 


 \���[3]
������ 
A^���� . 

) ' (             6� @y{ "�-�� »-f -.% w"���; ��R� »-f 
8��F�� <�8JD� �
�
   )����� ,& HF�� ��0zb� CIF    �� �� rFi��� �
�� N 9�    N-��; �� P��%  .   )������ ,/

  "�F�J�CIF)   �|�� >�� �A�� (    3C�0b ����� V	(��"��;     \.�	� T�0 3-��� �   G <��8JD
   ?������ ����    �
� G 6�,���D�   �� 
j��� ,	�; �8       60 U�-�
� 
��n� �h|; %& 3IF7 

8��  �     U��"%�{ w%-��� c$F�� ,	�� c�d ?>�LD� .      �R��; 

^�R�� <�8JD� 6� �
�
   r��& 6�            ?
��	�0% 
���( z	�" ����g P��; T�0 O	B5� G �R��� �_� »�-�D�

        �
�� ,& ¥
� ��A��� N#! O��./ %& ª�q/ >(��;    G 
������ ���	CIF     3����� ,	��; 
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�v¼

 
�S�J 
���8� .�8J x�J            ?��$�L ��R�� W���� "	8( -�-f Q-0 >! 3"���� 
 Q�-y�(��enCIFer�� p�; �_� H�¡ T�0 U�"C�. ,	�; ,& >eF�� ?R��7. 

) �(    �J�CCIF             \�{% T��0 
����n� 
�(-�! ������"��� "���J� -A�
� ?
_geom_type_publ_flag     c�� ����"�� ��� type ;     <�	��� %& 
�%�z ?
8��" ,	� .  \�{%

 2/ @�0 3"�g/yes (or y)  ��Jx <>g w& ?�R�� ,& >eF�� ������ ����"�F�� ,& 2/ IR� 
) O�_�� ��F( T�0No, n or?(�R�� 6� 9�� ¥
�  .� Z ���$��� �#! ,& 6� -7�;�8
 C-0 

   �����F�� C	��)  
���gplaceholder  
�
{	�� ��"�gb�  (  �A0 ,& c��    V	�( �#�! �h
»-·̈ �7�R� wD 3<��. O%�¨ )����� CIF. 

  

)��,�,�(!
���� ) CIF (Checking the CIF 

    Q-y��� ,& �F.CIF       � 3IF7 
�"-� �B�� ?,�7 ¢�q wD �   

���A�� �(�� ,

���;��	;%D� .          O��("/ 
8�(�	� �#�! �A0 @�� -.CIF      2/ m%�����b� -������ 

checkcif@iucr.org  ����� W$�% �� ��C�
 .��� 
���S  checkcif 
A�. CIF   c��� 6�  
       -�� ?
$�$L 
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