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CIF : Crystallographic Information File 

 Generación del CIF file 
 Análisis de la información que contiene y de su estrutcura 
 Presentar el sowtware para editar y validar el CIF file 
 Presentar los softwares que se utilizan como imput del CIF file 

(resumen) 
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Ton Spek presentation: http://www.cryst.chem.uu.nl/spek/ppp/leiden-handout.pdf 

Direct Methods ALGOL60 Program AUDICE on Papertape
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Ton Spek presentation: http://www.cryst.chem.uu.nl/spek/ppp/leiden-handout.pdf 

 Archival of Model Parameters in a Publication (Acta Cryst.) 

 Archival of Reflection Data in a Publication (Acta Cryst.) 

■ Almacenamiento de datos en el pasado 



■ Problema en los 90’ 
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Ton Spek presentation: http://www.cryst.chem.uu.nl/spek/ppp/leiden-handout.pdf 

 Múltiples formas de almacenamiento de datos (in típicamente en físico) 

 (a menudo solo copia impresa) 

 No existía formato estandar para ser leído con una computadora que 
permitiera generar archivo de información, e intercambio y difusión de datos 

 Entrada de datos de datos para publicarse se realizaba por re-escripción de 
los mismos 

 No era fácil realizar un control numérico ágil para control de las referencias 

 La generación de la base de datos cristalográfica CSD sólo era posible por 
retipeo de los datos obtenidos a partir de las publicaciones. 

 Múltiples errores tipográficos e inconsistencias en los datos publicados 

 Muy frecuentemente la información reportada se encontraba incompleta 



■ Archivo CIF: la solución a los problemas 
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Ton Spek presentation: http://www.cryst.chem.uu.nl/spek/ppp/leiden-handout.pdf 

 Múltiples formas de almacenamiento de datos (in típicamente en físico) 

 (a menudo solo copia impresa) 

 No existía formato estandar para ser leído con una computadora que permitiera 
generar archivo de información, e intercambio y difusión de datos 

 Entrada de datos de datos para publicarse se realizaba por reescripción de los mismos 

 No era fácil realizar un control numérico ágil para control de las referencias 

 La generación de la base de datos cristalográfica CSD sólo era posible por retipeo de 
los datos obtenidos a partir de las publicaciones. 

 Múltiples errores tipográficos e inconsistencias en los datos publicados 

 Muy frecuentemente la información reportada se encontraba incompleta 
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DICCIONARIO de los términos incluidos en el CIF 
https://www.iucr.org/resources/cif/dictionaries 
 
Referencias y documentos relacionados al CIF 
https://www.iucr.org/resources/cif/documentation 

 The acronym CIF is used both for the Crystallographic 
Information File, the data exchange standard file format of Hall, 
Allen & Brown (1991),1 and for the Crystallographic Information 
Framework, a broader system of exchange protocols based on 
data dictionaries and relational rules expressible in different 
machine-readable manifestations, including, but not restricted 
to, Crystallographic Information File and XML. 
 
Sitio en la IUCr: https://www.iucr.org/resources/cif 
 

1. The Crystallographic Information File (CIF): a New Standard Archive File for Crystallography.  
S. Hall, F. H. Allen & I. D. Brown. Acta Cryst. 1991, A47, 655-685 

https://www.iucr.org/resources/cif/dictionaries
https://www.iucr.org/resources/cif/documentation
https://www.iucr.org/resources/cif
https://www.iucr.org/resources/cif
https://www.iucr.org/resources/cif
https://www.iucr.org/resources/cif
https://www.iucr.org/resources/cif
https://www.iucr.org/resources/cif
https://www.iucr.org/resources/cif
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■ Una vez que tenemos nuestra estructura refinada y 
resolvimos (o pensamos que…) todos los problemas 
referidos a: grupo espacial, desorden, átomos de H, 
twinning, reflexiones pobres, análisis de la estructura 
extendida, configuración absoluta, solvente, etc, 
comenzamos a trabajar en el archivo CIF para obtener la 
versión completa del mismo. Este archivo es creado por 
los programas de refinamiento (SHELXL, etc) 
 

■ Este primer archivo CIF tendrá mucha información pero 
faltará también información valiosa y necesaria. 
 

■ Recomendable: realizar validación utilizando PLATON 
para confirmar que la etapa de refinamiento está 
completa (ver clases TOPIC 5.2).  
 

■ OPCIONAL: se puede realizar una verificación del archivo 
CIF inicial con el el programa checkcif, para visualizar los 
datos que faltan antes de comenzar. 

https://checkcif.iucr.org/ 
 

https://checkcif.iucr.org/


■ Archivo CIF 

1
st

 LACA School: Small Molecule Crystallography | 19th to 25th February, 2018 | TOPIC 6,4 



■ Archivo CIF 

1
st

 LACA School: Small Molecule Crystallography | 19th to 25th February, 2018 | TOPIC 6,4 



■ Comentario acerca de las reflexiones en el CIF 
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 El archivo que contiene las reflexiones colectadas es 
muy importante para poder analizar la calidad de los 
datos presentados en el CIF, ya sea para su publicación 
o para sostener el análisis estructural y supramolecular 
que se desee realizar. 
 

 En versiones anteriores del SHELX, luego del 
refinamiento, las reflexiones se encontraban en el 
archivo FCF. En versiones más recientes, las reflexiones 
están incluidas en el CIF generado. 
 

 Para la validación (checkcif), si las reflexiones están 
incluidas, solo se debe proporcionar el archivo CIF para 
su análisis. En caso contario, hay que proveer el 
archivo FCF (o .hkl) para su validación completa. 



■ Información faltante en el archivo CIF 
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 La idea es editar el archivo CIF para completarlo y poder utilizarlo 
       Información faltante (no toda en cada ítem): 

- Datos y contactos de los autores 
- Datos experimentales (pueden obviarse) 
- Datos del cristal (características: dimensiones, aspecto, etc) 
- Datos de la estructura (grupo espacial) 
- Datos del equipamiento 
- Datos de las condiciones del experimento de difracción  
- Datos de la experimento de difracción (temperatura, 

reflexiones, corrección por absorción) 
- Datos del refinamiento 

 

 UTILIDAD del archivo CIF 
- Archivar los datos obtenidos 
- Realizar un depósito (aporte) a la base cristalográfica CSD (-> numero de la CSD) 
- Incluirlo como material suplementario de una publicación 
- Utilizarlo como punto de partida para estudios computacionales (cálculos de estructura 

electrónica) 
- Utilizarlo para realizar estudios estructurales moleculares y supramoleculares con otros 

programas (Mercury, CrystalExplorer, etc) 
- Publicar la estructura en Acta Crystallographica 
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El archivo CIF puede editarse y/o completarse mediante las siguientes opciones: 
1) Editor de texto  
 
2) Programa Olex2  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
4) enCIFer (de CCDC: https://www.ccdc.cam.ac.uk/Community/csd-community/encifer/) 

3) Wingx 

5) publiCIF (de IUCr: 
http://journals.iucr.org/services/cif/publcif/] 

https://www.ccdc.cam.ac.uk/Community/csd-community/encifer/
https://www.ccdc.cam.ac.uk/Community/csd-community/encifer/
https://www.ccdc.cam.ac.uk/Community/csd-community/encifer/
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https://www.iucr.org/resources/cif/software#4 
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enCIFer Publication  
Data Wizar! 
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enCIFer Chemical and  
Crystal Data Wizar! 
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Puede considerarse un template (plantilla) para preparar un manuscrito para ser 
enviado a las revistas de la IUCr 
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Cif_od. Archivo tipo .txt OBTENIDO DE 
EXPERIMENTO con DRX Gemini de 
OXFORD DIFFRACTION. Contiene 
información relacionada al equipo y la 
media (reflexiones para determinación de 
celda, parámetros de la corrección por 
absorción, T, etc 

El equivalente para el equipo de BRUKER 
es: .pfc 
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■ Validación del archivo CIF completo 
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=> UNA VEZ COMPLETO el archivo CIF, 
volver al checkcif y ANALIZARLO. Y si 
fuera necesario, corregir los nuevos 
errores o los no resueltos, hasta que los 
ALERAS A, B y recomendablemente los 
C, sean corregidos o eventualmente 
justificados. 

https://checkcif.iucr.org/ 
 

https://checkcif.iucr.org/
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 El archivo CIF2 es un nuevo formato de archivo 
alternativo para ser utilizado por la comunidad de 
cristalógrafos, en reemplazo del anterior archivo CIF 
(“CIF1”) desarrollado en los 90. 

 El archivo CIF2 es un nuevo formato de archivo alternativo para ser utilizado 
por la comunidad de cristalógrafos, en reemplazo del anterior archivo CIF 
(“CIF1”) desarrollado en los 90. 

 En el formato del archivo CIF2 se introduce la posibilidad de utilizar caracteres 
de código único (Unicode) y extensiones para tratamiento de datos complejos. 
Esta característica hace que sea más “amigable” 

 Los detalles del archivo CIF2 se describen en: .). "Specification of the 
Crystallographic Information File format, version 2.0“. Bernstein, H. J., 
Bollinger, J. C., Brown, I. D., Gražulis, S., Hester, J. R., McMahon, B., Spadaccini, 
N., Westbrook, J. D. & Westrip, S. P J. Appl. Cryst. 2016, 49. 

 Para detalles de compatibilidad ir a:  https://www.iucr.org/resources/cif/cif2  

https://www.iucr.org/resources/cif/cif2
https://www.iucr.org/resources/cif/cif2
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 El archivo CIF permite tener un seguimiento de los datos estructurales de las 
estructuras publicadas 
 

 Bajo la base que los datos son correctos, se puede utilizar esa información en 
nuestra tarea 
 

  No subestimar la etapa de “armado del archivo CIF”. 


