Schnittebene durch Abbildung legen

Vorsicht: 

· Zuerst muss ein optimiertes Modell angewählt werden. Das macht man am besten, indem man zuerst schon mal ein MO einzeichnen lässt (dann wird automatisch das richtige Modell angewählt).

· Dann müssen alle Atome angewählt werden. Sonst wird das MO nur für die ausgewählten Atome gezeichnet.

Definition der Ebene mittels Atomen:

(Beispiel: Methanoat)
draw plane1 (atomno=3) (atomno=4) (atomno=1) hide;

isosurface darstellung1 color absolute -0.08 0.08  plane $plane1 mo 4;

draw plane2 {1.0097586 -0.094279386 -0.84645015} {-0.8675266 0.2113232 0.33798945} {-0.8675266 10 0.33798945} hide;

isosurface darstellung2 color absolute -0.08 0.08  plane $plane2 mo 5;

Bei kristallographischen Darstellungen kann die Ebene zudem über crystallographic fractional coordinates definiert werden (sobald mindestens ein / 

verwendet wird): {0 1/2 1/2} 

zudem lassen sich alle diese Varianten kombinieren: 

draw plane2 {atomno=1} {atomno=2} {-0.8675266 10 0.33798945} hide;

display within(0,plane,@{plane({atomno=3}, {0 0 0}, {0 1/2 1/2})})

Mehr zu Handhabung von Ebenen:

display $plane1;

color $plane1 red;

color $plane2 [xFF00FF];

color $plane2 translucent [xFF00FF];

$ color $plane2 opaque [xFF00FF];

display within (6, PLANE,$plane2); 

Oder durch 4 Punkte (quadrat) (400 bedeutet Grösse: 400 prozent der eigentlich definierten Grösse, die Ebene wird dadurch grösser, ragt über die 

zur Definition verwendeten Punkte hinaus:

draw plane3 400 {0,0,0},{0,0,1},{1,0,1},{1,0,0}

Oder, wenn zwei Ebenen definiert sind, kann man auch die Atome entlang einer Linie anzeigen lassen (und die Ebenen wieder ausschalten):

draw plane2 (atomno=531)(atomno=87)(atomno=89)

display (within (6, PLANE,$plane2) and  within (6, PLANE,$plane1))

draw plane2 off

Wenn die Atome ober- und unterhalb einer Ebene angezeigt werden sollen:

display ((within (6, PLANE,$plane2) or within (-6, PLANE,$plane2)) and  (within (6, PLANE,$plane1) or within (-6, PLANE,$plane1)))

Alternative, um Ebene zu legen:  {0,0,0} bestimmt Ausrichtung:

draw plane1 (atomno=10) (atomno=40) {0 0 0};

draw plane (atomno=10) (atomno=40) {0 0 0}; unnummerierte plane ⇨ Quadrat

Eine Linie Zeichnen (Atome in der Umgebung einer Linie auswählen, funktioniert aber anscheinend nicht) und wieder ausschalten:

draw line1 (atomno=93) (atomno=87)

draw line1 off
