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概要 

 最近、β－Ｐｏｌｙｐｒｏｐｙｌｅｎｅを扱い、以下の資料が目に留まった。 

  

 ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌであるが、Ｈｅｘａｇｏｎａｌとして扱っている。 

 手元にｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌファイルがないため、ＣＯＤからｄｏｗｎｌｏａｄし 

 変換比較を行ってみます。 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＣＯＤからｄｏｗｎｌｏａｄ 

  

 

 

 

 ＣＩＦとｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎファイルをｄｏｗｎｌｏａｄ 



ｄｏｗｎｌｏａｄしたＣＩＦとｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎからＭＹＩＣＤＤデータを作成 

 

 

 

 



ＭＹＩＣＤＤにＡｌｕｎｉｔｅＫＡｌ３Ｓ２Ｏ１４Ｈ６．ＴＸＴファイルが作成される 

  

 

ＭｔｅｒｉａｌＤａｔａで確認 

 



Ｈｅｘａｇｏｎａｌ変換表示 

 

 

 

 

Ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌ 

  

からＨｅｘａｇｏｎａｌ 

 ６．９５９６ｘ６．９５９６ｘ１７．４０７７ｘ９０ｘ９０ｘ１２０に 

 変換されています。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＬａｂｏＴｅｘで Hexagonalｃ／ａ＝２．５のＴＤ－Ｓｐｌｉｔを作成 

 

 

 

 



  

 

Ｈｅｘａｇｏｎａｌ 

 

 

Ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌに指数変換 

 

 

 

 

 

 



Ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌによる解析 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＬａｂｏＴｅｘ 

 

 

 

 

計算で来ていない 

 

 

 



ＴｅｘＴｏｏｌｓ 

 

 

  

 

 ゴーストが発生 

 

 



ＭＴＥＸ 

  

  

読み込んだｃｉｆ 

 

 しかし、Ｈｅｘａｇｏｎａｌとして４指数変換されてします。 

 



ｎｅｗＯＤＦ 

 

 

 

解析できない 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Ｈｅｘａｇｏｎａｌで解析 

 

 

 

 

 

正常 

 

 



ＴｅｘＴｏｏｌｓ 

 

 

 

   

 

 

 

正常 

 

 

 

 

 



ＭＴＥＸ（ｃｉｆにＲｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌを指定） 

  

解析結果 

 

 

 

解析できない 



ＭＴＥＸ（ｃｉｆにＭｇを指定し、変数の変更） 

 

 

CS = crystalSymmetry('6/mmm', [3.2 3.2 5.2], 'X||a*', 'Y||b', 'Z||c*', 'mineral', 'Mg'); 

 

CS = crystalSymmetry('6/mmm', [6.9 6.9 17.4], 'X||a*', 'Y||b', 'Z||c*', 'mineral', 'Mg'); 

 

 

 

 

 

 解析結果はずれている。 

 

 

 



ｎｅｗＯＤＦ 

 

 



まとめ 

 Ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌの指定方法が悪いのか？解析できない。 

 Ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌ材料のＯＤＦ解析はＨＥｘａｇｏｎａｌ変換で行うこと 

 

  


