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よ りダウンロー ド

1.は じめ に

結 晶物 質の格 子定数 は回折線 の指数 と格子 面間隔 の値

(d値)か ら最小二乗法 に よ り計算す る.一 般的 には粉 末X

線 回折 装置 の操 作用 コンピュー ター内 にアプ リケー シ ョ

ン として格子定数計 算 プロ グラムが内蔵 されてい るので,

そ れ を用 いるのが便利 であるが,オ フラ インで計算 を行 う

場合,あ るいはガ ン ドル フ イー カメラや ギニエカ メラで得

た デー タか ら計算する場合 には,日 常使用 して いるOS上

で 動 作 す る プ ロ グ ラ ムが あ れ ば使 い や す い.そ こ で

Windows上 で 動 き,メ ニ ュ ーや使 用 説 明 な ど も 日本 語

表示 に した格子定 数計算 プログラム を作成 したので 紹 介

す る.

2.ア ル ゴ リズ ム

計 算 ア ル ゴ リズ ム は桜 井 に よるFortranプ ロ グ ラム

RSLC-3を 参 考 に した.1)最 小 二乗法 の重み指 定 と系統誤

差 指定 を省 き,ま た入力すべ き観 測デー タはd値 の み とし

た.プ ログラムはWindows上 のPascal(Delphi5)で コ ーデ

ィング した.余 談で あるが,Delphiと い うプログラ ミング

言語は 文法 もわか りやす く,そ こそ こ速 いス ピー ドで動 く

のでC++は 取 っつ き難 い し,VisualBasicは ど う も.と い う

人向 きの使いや すい 開発 言語 だ と思 うのでおす すめ であ

る.本 プロ グラムはWindows98.2000,NT,お よ びXP上

で の動 作 を確 認 してお り,現 在の最 新バ ー ジ ョンは1.32

で あ る.計 算の アルゴ リズムは特 に新規 な点 はないが 参

考のため若干 の解 説を試み る.逆 格子 ベ クトルr*.逆 格子

定 数a*,b*,c*,α*.β*,γ*お よび回折 の指 数h,k.lと

の間には次の関係がある.〓

上 式 でa*2=x1,b*2=x2,c*2=x3,b*c*cosα*=x4,c*a*cosβ*=

x5,a*b*cosγ*=x6と す る と三 斜 晶 系 で は〓

n本の回折 ピークに対 し測定を行い.指 数の部分を計算す

ると次のn個 の観測方程式が得られる.〓

これをマ トリクス表示で書 くと

〓とな り,あ るい は〓

と書 くことができる.

測定値Qobsと 計算値Qiの 差の二乗和〓

が最小 となるようなx1を 求める方法が最小 二乗法である.S

(x)が パラメーターxiに関 して最小になるためには
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が必 要であ る.こ れ を未知パ ラ メー タxj'(j'=1～6)に 関

して整理 する と

〓となり,こ の式が6個 得られる,こ れは次のような連立 一

次方程式である〓

ただ し.〓

この方程式 をMX|=△|と 書 くとM=AA,△|=AQ|で あ る.

た だ しAはAの 転置 マ トリクスで ある.

こ れか らX|はMX|=△|の 両辺 にM-1を 掛 け るこ とに よ

り求め られる.

左 辺:M-1MX|=IX|=X|

右 辺:M-1△|

したが ってX|=M-1△|と な るのでAにAの 転 置マ トリク

スを掛 けてMを 求め,さ らにその逆行 列を求め る.QにA

の 転 置マ トリクスを掛 け て△|を 求め,こ の両 者の積か ら

X|を 求め る ことがで きる.結 晶系の 対称性 があが ると例

えば斜方晶系で は α=β=γ=90° な のでx4-x5=x6=

0と して未知数の数 を減 らす こ とがで きる.最 小 二乗法 に

つ いては桜.井(1982)2)や 中 川and小 柳(1982)3)に 詳 しい

解説が ある.

3.測 定 上 の 注 意

系統誤 差関数 による補 正 は本プ ロ グラムで は考 慮 して

いないので 回折 線の位 置 は標準 試料 を用いて補 正 してお

くことが必 要である.X線 回折実験上 の注意点 につ いては

山中(1993)4)が 詳 しいので参照 されたい.

4.プ ロ グ ラ ム の 入 手 と イ ンス トール

本プ ログラムは上 記URLか ら ダウンロー ドで きる,自

己解凍 フ ァイルなので、任意の フ ォル ダーで実行す る と以下

の フ ァイルが得 られる.自 分の コ ンピュー ターに適当な

デ ィレク トリー をつ くり,す べての ファ イルを同 じデ ィレ

ク トリーに コピーす る,

cellcalc.exe… 格 子定 数計 算プ ログラム

cellcalc.rtf… … 計算 原理説 明 ファ イル

図1CellCalcの 入 出 力 画 面.(Input and output Windows for CellCalc.)
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cufes2.lat… …… 入力デー タサ ンプル

cellcalc.txt…… 使用 説明書

5.使 用 方 法

cellcalc.exeを ダブ ル クリッ クする とプ ログラムが起動

し,図1のWindowが 表 示 され るので以 下の ようにデー タ

を入力 し計算 を行 う.

(1)デ ー タ入力

指数(hkl)とd値 とを画面上 の表 に直接書 き込 む.数 値

を入力 し.{Enter}キ ー を押 す と次 の セ ルに移動 す る.デ

ー タの修 正 はカー ソルかマ ウスで 目的 のセ ル を選択 した

後,新 しいデ ー タを入力する.デ ー タの削除 はd値 を0(ゼ

ロ)に して,[メ ニ ュー]か ら[デ ー タ]→[1行 削 除]を 選

択 す ると1行 分 のデー タが削 除 される.デ ータの追加 は一

番最 後 の デー タの次 の行 に追加 す る デー タを書 き込み,

[メ ニュー]か ら[デ ー タ]→[ソ ー ト]を 選択 す る と,d値

順 に並 び替 え られる.ソ ー トは必須で はな くその まま計算

して もか まわない.入 力デ ータは既存 フ ァイルか ら読み込

むこ とも可能であ る.

(2)結 晶 系の指定

[メ ニ ュー]の[結 晶系]か ら目的 の結 晶系 を選 択す る.

単 斜 晶系 は β≠90° と γ≠90° の2種 の設 定が 選択 で き

る.三 方晶系で はa=b=c,α=β=γ の三 方格 子 には対

応 してい ないので 六方格子 を用い て指 数配 当 を行 い計算

を実行す る必 要があ る.

(3)試 料 名の設定

試料 名欄 をマ ウスで ク リック した後,直 接 書 き込 む.

(4)計 算

[メ ニュー]か ら[計 算]→[実 行]を 選ぶ と,た だ ちに計

算 を行 い,計 算結果 が右 側の表 に示 される.

(5)印 刷

[メ ニュー]か ら[フ ァイル]→[印 刷]を 選ぶ.プ リ ンタ

ーが接続 されていれ ば
,結 果が印刷 され る.同 様 の内容 を

フ ァイルに書 き出す こ とも可能であ る.

(6)入 力 デ ータの保存

[メ ニ ュー]か ら[フ ァ イル]→[d値 と指 数の書 き込み]

を選 ぶ とデ ィレ ク トリー とファイル名 とを設 定す るため

の ダイア ログボ ックスが開 くので,フ ァイル名 を設定(拡

張子 は不 要)し,保 存ボ タンをク リックする.

文 献

1) 桜 井 敏 雄,結 晶 解 析 ユ ニ バー サ ル プ ロ グ ラム シス テ ム(I),(II).

日本結 晶学 会(1967).

2) 桜 井敏 雄,X線 結 晶解 析(第8版),裳 華房(1982).

3) 中川 徹,小 柳 義夫,最 小 二 乗法 に よる実験 デ ー タ解 析,東 京大

学 出版 会(1982).

4) 山中高 光,粉 末X線 回折 に よる材 料 分析,講 談社(1993).

プロフ ィール

三浦裕行Hiroyuki MIURA

北 海道大学大学院理学研究科地球惑星科学専攻

Division of Earth and Planetary Science, Graduate 

School of Sciences, Hokkaido University

〒060-0810札 幌 市北 区 北10条 西8丁 目

N10W8,Sapporo060-0810,Japan

TEL.011-706-2727,FAX.011-706-4650

e-mail:hiro@ep.sci.hokudai.ac.jp

最 終 学 歴:1974年 北 海道 大 学 理 学 部 地 質 学 鉱物

学 科 卒 業

専 門分 野:鉱 物 学

現 在 の研 究 テー マ:粉 末X線 回折 に よ る結 晶構造

解析 法 の研 究

趣 味:ア マ チ ュア無 線 水 泳

日本結晶学会誌 第45巻 第2号(2003) 147


