
 

 

 

 

 

 

 

  ＣＯＤデータからＣＴＲＤａｔａＢａｓｅデータ作成 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    ２０２５年０９月１９日 

    ＨｅｌｐｅｒＴｅｘ Ｏｆｆｉｃｅ 

 

 

 

 

 

 



概要 

 ＣＴＲのＤａｔａＢａｓｅはテキストデータを入力として作成される。 

   本資料では、ＣＯＤデータを入力とする方法を説明します。 

   ＣＯＤで検索すると以下の表示がされます。 

 

 

 CIFと diffractionデータを downloadしＤａｔａＢａｓｅのＭａｋｅＭｙＩＣＤＤにより 

 作成します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＣＯＤから cifと diffractionを得る。 

  

 

 

 

 



 

 

格子定数の限定 

 

 

 

 

 

 



 

  

 CIFと diffractionデータをｓａｖｅする。 

 

 

 



ｓａｖｅしたデータからＣＴＲＤａｔａＢａｓｅの作成 

  

 ｓａｖｅしたデータからＭＹＩＣＤＤデータの作成 

 

 

 

 

 

 



 

filename を変更し作成する。 

  

  

 

 



作成されるファイル 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＤａｔａＢａｓｅ登録の確認 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


