
 

 

 

 

 

 

 

 

 限られた物質の解析に向け、データベース作成の勧め 

 ＭａｋｅＭｙIＣＤＤ，ＭａｔｅｒｉａｌＤａｔａ，ＣｒｅａｔｅＰｒｏｆｉｌｅ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    ２０１０年０９月０６日 

    ＨｅｌｐｅｒＴｅｘ 

 

 

 

 



概要 

 依頼分析などで色々の物質解析を行っていると、毎回、格子定数や指数の入力が必要になる。 

   又、ＬａｂｏＴｅｘやＴｅｘＴｏｏｌｓを使っていると、結晶系によっては、格子定数の指定方法や 

   指数の変換が必要になる。その違いをＥｘｃｅｌに記述して置くのも方法であるが、 

今回特別はフォーマットに変換し表示する方法を確立した。 

関係するソフトウエアは、MakeMyICDD,MaterialData,CreateProfile である。 

 

 

ＭａｋｅＭｙＩＣＤＤソフトウエア 

 他のＩＣＤＤ検索ソフトウエアが吐き出すＴＸＴファイルを本フォーマットに変換する。 

ＭａｔｅｒｉａｌＤａｔａソフトウエア 

 ＭｙＩＣＤＤに登録されたデータの表示と各種変換 

 変換には、 

波長に対する２θ角度変換 

材料座標系のＺ軸と結晶ｃ軸を一致させるＬａｂｏＴｅｘ系への変換 

Ｈｅｘａｇｏｎａｌ表記された格子定数、指数をＴｒｉｇｏｎａｌ表記に変換 

ＣｒｅａｔｅＰｒｏｆｉｌｅ 

 ＭｙＩＣＤＤに登録された複数の物質に関して、ピークの重なり具合を確認出来る多重記録 

 波長変更が可能 

 

 データ作成     データ変換表示 

  ＭａｋｅＭｙＩＣＤＤ    ＭａｔｅｒｉａｌＤａｔａ 

  Ｅｄｉｔｅｒ 

 

     

 

   

 

       ＭＹＩＣＤＤ 

 

 

 

 

 

 重なり確認 

  ＣｒｅａｔｅＰｒｏｆｉｌｅ 

 

 

 

 

 

 



ＭＹＩＣＤＤのフォーマット 

 １行目  物質名   

 ２行目  結晶系 

 ３行目  格子定数（ａ） 

 ４行目  格子定数（ｂ） 

 ５行目  格子定数（ｃ） 

 ６行目  格子定数（α） 

 ７行目  格子定数（β） 

 ８行目  格子定数（γ） 

 ９行目  波長 

 １０行目 角度テーブル数 

 １１行目    ｈ ｋ ｌ Ｉｉ ２θｉ 

 

 ｎ行目  ｈ ｋ ｌ Ｉｎ ２θｎ 

 ｎ＋１行目 コメント行 

 

以下にアルミニュームの例 

 Aluminum 

0 

4.0494 

4.0494 

4.0494 

90.0 

90.0 

90.0 

1.54056 

9 

1 1 1 100.0 38.472 

2 0 0 47.0 44.738 

2 2 0 22.0 65.133 

3 1 1 24.0 78.227 

2 2 2 7.0 82.435 

4 0 0 2.0 99.078 

3 3 1 8.0 112.041 

4 2 0 8.0 116.569 

4 2 2 8.0 137.455 

コメント行は必須ではない 

 

結晶系 

 ０：立方晶 １：正方晶 ２：斜方晶 ３：菱面晶 ４：六方晶 ５：単斜晶 ６：三斜晶 

 

 



データベース作成 

  Ｅｄｉｔｅｒで作成 

拡張子はＴＸＴ、ディレクトリは c:¥CTR¥work¥MYICDD 

 

ＭａｋｅＭｙＩＣＤＤソフトウエア 

 入力ファイルは以下のフォーマット 

  

 

作成するデータを指定し、Ｄｉｓｐで内容が確認出来る。 

ファイルを指定すると、物質名がファイル名として表示され、ｄｉｓｐで変換後のファイル内容が確認出来る。 

ＦｉｌｅＭａｋｅで所定の場所にファイルが作成出来る。 

 

 

 



ＭａｔｅｒｉａｌＤａｔａソフトウエア 

  

 結晶系別に登録されている物質を表示し、指定された波長で角度変換を行う。 

  

  



ＣｒｅａｔｅＰｒｏｆｉｌｅソフトウエア 

  

 複数の物質を選択しその重なり具合を表示する。 

 又、波長を変える事で、相互の２θ位置を変えて比較出来る。 

  


