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鉱物の結晶解析計算システム’（豆）

金沢康夫＊　月村勝宏＊　堀内弘之＊＊

KANAzAwA，Y，ラTsuKIMuRA，K。andHoRIucHI，H。（1958）Acrystallographiccomputation
　　　program　system　fbr　minerals（II）．B認」．σ60乙S㍑7∂．」ご吻π，vo1．36（8），p．463－478，

1．はじめに

　鉱物の結晶解析計算システムと題するこのシリーズで

はX線結晶構造解析で使用する計算プログラムの処理内

容についての紹介を行う．プログラムはとくに工業技術

院筑波研究センターの情報計算センター（：RIPS）で使用

可能となったものを中心に解説する．前回は結晶構造解

析の概要とX線回折データの収集・整理について述べた

（金沢・月村・堀内・1981）．今回は結晶構造因子の位相

角決定と構造の精密化について述べる．

結晶内電子密度分布
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2、結晶構造因子の位相角決定と構造の精密化

　結晶構造因子は結晶構造とそれによるX線反射強度デ

ータを結ぶ役割をもつ．この関係を第1図に示す．結晶

構造因子F（ぬ）と結晶内電子密度分布ρ（r），すなわち結

晶構造は数学的にフーリエ変換の関係にあり，互いに一

方から他方へと計算できるようになっている。これを式

で表わせば，ρ（r）→F（h）は

　　珊一∫単位格子ρ（r）剛2曲・量）ぬ

F（h）一〉ρ（r）は

（2．1）

　　　　　1　　ρ（r）＝＿ΣF（血）exp（一2π2ぬ・r）　　　　　　　　（2。2）

　　　　　V　h

となる．ここで恥は逆格子ベクトルあるいは反射の指

数，rは実格子ベクトル，Vは単位格子の体積，4τは体

積要素である．

　最初に（2。1）式を用いて，結晶構造から結晶構造因子

を計算する過程を示す．（2・1）式は単位格子内の積分の

形であるがこのままの式では計算できない．そこで単位

格子中の原子ごとの電子密度分布についての和をとるこ

とを考えて，（2．1）式でr－x＋〆（xは原子の中心位置

座標）という置きかえを行えば，
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X線反射強度データ
　　　1（h）

結晶構造，結晶構造因子およびX線反射強
度データの関係

F（恥）一急｛∫ρ（〆）exp（2π億・〆）紘

　　　　単位格子

　　　×exp（2π歪恥・xη）　　　　　　　　　　　　　　　　　　（2。3）

と却個の原子についての和の形に変形できる．ここで，

五（恥）一∫防（冒）㈱（2π酬ゐ　　（2紛

を原子種πについての原子散乱因子と呼び，すでに多く

の原子にっいての計算値がZη齢π漉・ηα」励傭ノb7X・7妙

6び5観lo976ψ妙，vo1．IV（1974）に与えられているので，

これを用いれば（2・3）式が計算可能となる．さらに原子

の熱振動を考慮に入れると，（2。3）式は

　　　　ル
F（恥）＝Σノ』（賑）exp（2π乞恥・X搾）・7』

　　　η謂1

（2．5）

となる．ここで乃が原子の熱振動に関係する係数であ

る．x，，T．を原子パラメータと呼ぶことにすれば結晶構

造は原子パラメータで代表できるし，F（恥）は原子パラ

メータの関数として扱うことができる．

　次にX線反射強度データから結晶構造モデルを求める

過程について述べる．結晶構造因子は一般に複素数量で

あり，F（恥）＝IF（恥）lefα（㏄は位相角）の形に書くことが
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観測データの1化学分析値，密度，格子定数

収集と整理1空間群反射強度データなど
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　　　　　　1
結晶構造因子1　類似構造n・
の位相角決定と1　　があるか？

構造の精密化1
yes 　　　　1

　1．結晶学，結晶化学的考察

　によるモデル化
2．直接法（統計法）

3．パターソン関数による方法

　　1
構造の仮定

結晶構造因子の計算 フーリエ合成や差のフーリエ合成

（位相角決定） による近似構造

最小2乗法による構造の精密化

原子パラメータ　no
は収束するか？

①または⑪にもどる

yes

最終構造
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第2図　結晶構造解析の作業過程　今回は四角わくで囲んだ計算について述べる．

できる．第1図に示したようにX線反射強度データ1（h）

からはIF（h）1が得られるだけで位相角αにっいての情

報を欠いている．したがってなんらかの方法で位相角を

決定しないことには結晶構造に到達することはできな

い．この位相角決定が構造解析の主要部で，いくつかの

方法が考え出されている．これを第2図で説明する．も

し構造の手がかりがない揚合（第2図の（1）のケース）

には直接法（統計法）あるいはパターソン関数による方

法などが試みられる．また，もし解析対象となっている

結晶に対してすでに類似構造が知られている場合（第2

図のlH）のケース）には，その類似構造の原子パラメー

タを初期値としてフーリエ合成などで全原子を探し出

し，そのあと最小2乗法により構造の精密化を行えばよ

い．そして鉱物結晶は（皿）のヶ一スに該当することがは

なはだ多い．というのは，鉱物の場合，今やまったく知

られていない新構造というものはめったに出現しないか

らである．“新鉱物”として毎年多数発見される鉱物は，

ほかの既知鉱物と1）同型である，2）超構造の関係にある，

という場合が少なくない．1）の時にはすぐ最小2乗法に

よる構造の精密化にとりかかればよい．2）の時には，

基本構造の上に立って種々の構造モデルを立てるやり方

や変型パターソン関数を使う方法などが知られている。

　というわけで，今回は（∬）のケースでよく知られてい

る計算プログラム①結晶構造因子の計算，②フーリエ合

成（パターソン関数を含む），③最小2乗法による構造の

精密化を紹介する．①と②についてはFORTRANプ

ログラムRSSFR－5（桜井，1967），①と③については

RFINE2（FINGER，1969の改訂版）がそれぞれすでに

RIPSで使用可能となっている．

3．結晶構造因子の計算

　結晶構造因子の計算はRSSFR－5とRFINE2の両者

のプログラムで実行可能であるが，前節（2．4）式の熱振

動丁に対する表式が異なっている．まず，：RSSF：R－5プ

一464一



鉱物の結晶解析計算システム（n）（金沢康夫・月村勝宏・堀内弘之）

ログラムでは原子は調和振動していると仮定して，

　Tニexp（一膨B臨）　　　　　　　　　　　　　　（3。1）

とおく．Bを異方性温度因子と呼び，3×3の対称マト

リックスである．もし原子が等方的に振動しているので

あれば

　T＝exp（一βsin2θμ2）　　　　　　　　　　　（3．2）

と書き，Bを等方性温度因子と呼んでいる。なお，θは

ブラッグ角，λはX線の波長でTが方向に依存しないこ

とを表わしている．　（3，1）式を（2・4）式に代入し，か

つベクトルの成分表示で書き直すと結晶構造因子は

　　　　　　ルF（h、，h2，h3）＝Σ五（h、，h2，h3）

　　　　　距＝1

×即（2π強h」編ノー、乱h副 （3。3）

となる．ここで恥一（h、，h2，h3），ゲκは異方性温度因子で

ある。通常の解析ではこの式で充分であるが，熱振動が

大きくなり調和振動の近似では精度が悪い場合には非調

和熱振動の項を追加する必要が生じてくる．このために

：RFINE2プログラムでは非調和項を含めた次式を採用

している．

F（筋妬）一趣（妬嬉）即（2π脅轟ノ

　ぢ　　　　　　　　　　　　
一Σh／hψπノしゴΣlh／hκh王・．駕
ノ，κ旨1　　　　　　ノラκ，亙＝1

＋
瑞
藩 燃姻 （3，4）

ここで，6廻，4ノ伽を3次，4次のキュムラント成分と呼

んでいる．原子ηが一般位置にある場合にはκ．」，ゐ．ノk，

6．廻，4．廻川はそれぞれ3，6，10，15個の独立成分をもつ．

　以上の式に対称操作を考慮すれば最終的な計算式が得

られる．これを（3．3）式についてのみ示すと，

　　　　　　　ぴ　　　　　　　　　　ぷ
F（h、，h2，h3）＝　Σ1α轟Σ1
　　　　　　π＝1　　　　　　　s＝1
　　　　　非対称単位　　　対称操作

・xp｛2π轡画ノ＋嘱）一、無網（35）

となる．ここでα．は位置の多重度，h1，などは対称操作

で変換された値，ち、は並進成分である．（3。4）式も同様

に扱うことができる．

　なお，原子散乱因子∫は異常分散効果を考慮すれば，

　∫≒ん＋ヂ＋び”　　　　　　　　　（3。6）

というヂと∫”の補正項を加えた式になる．さらに

RFINE2ではこれに席占有度というパラメータを掛け

て，一つの原子位置を2種の異なる原子が占有している

構造を扱えるようにしてある．またFは実数項と虚数項

に分けて

　F（h）一孟（塾）十招（甑）

の形で最終的に整理される．

4・　フーリエ合成

（3。6）

　結晶構造因子F（恥）が得られれば，電子密度分布ρ（置）

は（2。2）式により求めることができる．構造解析ではr

についての任意セクションのρ（暫）図を作ることをフー

リエ合成と呼んでいる．

　第2図において構造を仮定したあとで観測したX線強

度により適合するように原子パラメータを修正したり，

初期の仮定では省かれていた軽い原子を探し出したりす

るにはフーリエ合成による方法が有効である．この時，

（2．2）式のF（b）にIF。（h）le‘％を代入してρ＠を計算

すればよい．ここでトF。（恥）［は実験値，α、は仮定構造か

ら計算した構造因子の位相角である。つまり実験値の

lF。1に位相角を構造モデルから借りてフーリエ合成を行

う方法である．

　フーリエ合成はρ（r）を求める目的だけの使用に限ら

ず，パターソン！関数や差のフーリエ合成などの他の解析

手法としての使い方がある．いずれの場合でも（2．2）式

のF（h）に相当する量のみが入れ変かるだけで計算式は

同じである．パータソン関数の時にはIF（飴）12，差のフ

ーリエ合成の時には｛F。（臨）一．F、（恥）｝を用いる．実際の

計算プログラムでは（2・2）式を三角関数を使って展開し

ていき，計算時間やメモリーを節約するテクニックが用

いられている．

　ところで上記の式は三斜晶系P1を想定して導いた式

であり，対称性が高くなるともう一つ計算のステップが

ふえてくる．というのは，逆空間内の限られた領域にあ

る独立反射』だけの合成では正しい結果が得られず，一度

三斜晶系にまで反射領域を拡張して，そこで（2．2）式を

用いる必要がある．対称操作による逆空問への構造因子

の拡張方法は次のとおりである．実格子空間に対称操作

xノーRx＋tがあると，これに対応して逆格子空間では

　　F（h）＝F（Rぬ）exp（一2π乞臨t）　　　　　　　　　　（4。1）

の関係がある。この関係式を用いればすべての空間群に

対して同じfomalis血でプログラムが書ける．

　以上の準備ができれば，ρ（r）を求めるのには単に作

図したい面のrを順次指定して，計算値を該当する座標

に記入すればよい．RSSF：R－5プログラムでは単位格子

を座標分割して，その分割交点の座標輯こ対しての電子

密度値を計算するようになっている．そして各結晶軸に

対するセクションの電子密度図を得ることができる．
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5・最小2乗法による構造の精密化

　最小2乗法は観測値の集合に対してもっともよく合う

モデルまたはモデルのパラメーターを求める方法で，従

来からよく使用されている．構造解析の場合，観測値は

X線回折強度データ，求めたいパラメータは前節で述べ

た結晶構造因子の中に出てくる原子の座標値，温度因子

等の値である．最小2乗法を適用する条件としておよそ

正しい結晶構造のモデルが求められていなければならな

い。そうでないと，パラメータが収れんし．なかったり，

偽の構造にたどり着いたりすることになる．

　さて，構造解析で最小にしたい量は

　71一Σωぬ（IF。（h）1一．κIFC（h）1）2

　　　ぬ
あるいは

　72＝Σω｝真（IFo（h）12一κIFc（b）12）2

　　　h

（5．1）

（52）

ここで，IF。（h）1は回折強度データより得られた観測結

晶構造因子であり，．F．（h）は構造モデルのパラメータを

使って計算した構造因子，またωhはhに依存する重

み，kは尺度因子で本来は瑞に掛けるべきであるが計算

上F、に掛けてある．71と72の違いは前者の観測値が

構造因子であるという立場，後者が回折強度データであ

るという立場に基づいている．

　71の場合をとって最小2乗法について簡単に説明す

る．今，FC（κ、，x2，＿，Xp，＿）一瑚Fc（h）1，F。一IF。（血）1と

かくことにする．ここでκD擁，＿，㌔，＿は求めるべき

パラメータである．そうすると観測方程式としては

　Fc（κ、，κ2，＿，㌔，＿）一F。　　　　　　（5・3）

の形の式が反射数だけできる．F。はXに対して線型で

はないので，線型近似を何回も繰り返して逐次的に解を

求める．近似値あるいは出発値をガとし，変化量をξと

すれば，詫二κ’＋ξとなる．F、をξで展開し，1次の項

のみをとれば

　．Fc（X1，椀，＿，㌔，＿）一FC（κ1ノ，κ2ノ，…，裾，…）

　　　∂F　　∂F　　　　　∂F　　＋濤ξ・＋講ξ2＋…＋溺ξP＋…　　（5勘

となる．（5。3）と（5．4）を使えば

　　∂F　　∂F　　　　　∂F
　　訂ξ・＋講ξ2＋…＋灘ξP＋…

　　　一F。一Fc（x、ノ，碗，＿，Xp！，＿）　　　　（5・5）

というξについての多数の連立一次方程式ができるの

で，これを通常の手続きで正規方程式を作り，解けばよ

い．解ξが得られればズ＋ξを次の初期値におきかえ

て，また最小2乗法を繰り返せばよい．これを普通，数

サイクル続ける．（5．5）式に表われる一般項の偏微分係

数∂F。／∂㌔は（3．6）式を用いれば

　∂F．＿∂1てIF、（h）1＿　　　　　　1て

　a啄一　　　∂κP　　｝｛遼（h）2十B（h）2｝1！2

　　×｛・（h）響＋B（h）∂細　　（翫6）

となるが，各パラメータに関する∂測∂怖，∂別∂怖の値は構

造因子の計算過程であらかじめ求めておくことができる．

　RFINE2で精密化できるパラメータは1）尺度因子，

2）席占有度，3）座標値，4）温度因子，5）3次キュムラン

ト，6）4次キュムラント，それに後述する7）消衰因子の7

種類である．もしこれらのパラメータの問に独立・従属

の関係があれば，RFINE2では入力データでこの関係を

与えることができるようにプログラムがくまれている．

　さて，最小2乗法で得られたパラメータが妥当である

かどうかを評価する指標として信頼性因子（R一£actor）と

いうものがある．通常R因子としては

　　R＿Σll瑞（h）ト凧（h）II　　　　（5．7）
　　　　　ΣIFo（k）1

を用いる．しかし，統計学的には（5．1）と（5・2）の71

と72に対して次の重みつきR因子を用いるほうが望ま

しい，

礁響辮侮）1雫

犀幾窪II諦　ド

（5．8）

（5，9）

そして，これらのR因子が30％以下になれば本質的に正

しい構造であると考えられている．最近ではR因子が1

－2％あるいはそれ以下の精密構造解析の例も報告され

ており，原子の結合電子雲の形についての議論もされる

ようになってきている．

　最後に消衰効果の補正にっいて少し述べておく．運動

学的理論により得られた反射強度と構造因子をQ。，F。

として，これに消衰のための係数ク（消衰因子）を掛け

ると，実際に期待される反射強度9。＊と構造因子F。＊は

雰為／　　　　（翫1・）

となる．消衰因子の導き方については省略するが・

RFINE2プログラムではCoPPENsandHAMILToN（1970）

の表式を用いている．それによると

　ツー（1－9γF。2）一112　　　　　　　（5・11）

1＝嵩慧辮）催）嚥）

H難鴨鷲線．）
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ここでθはブラック角，Tは有効平均通過距離，λは波

長，Vは単位格子体積，6，窺，・は通常の意味どおりであ

る．また，gは消衰因子で異方性には2つのタイプの両

極端がある．タイプ1はモザイク・ブロックの角度広が

りが利く場合，タイプHはモザイク粒子の大きさが利く

場合である．それぞれZとWが異方性消衰因子となる．

DとNの意味はDが入射・反射の両線に直角な方向ベク

トル，Nが入射線とDに直角なベクトルを示す．

　CoPPENsとHAMILToNの表示はZAcHARIAsEN（1967）

の近似に基づくものであるが，後にBECKER　and　COP－

PENS（197窪）によりこの方法は消衰効果の小さいところ

（ク＞0，8）で成り立つことが指摘されている。

6．プログラム使用法

6．1RSSFR－5＝一般フーリエ合成（および構造因子）

　　　（原作　桜井敏雄，1967）

6。1。1内容

すべての空間群に対して等方性または非等方性温度因

子を用いた構造因子およびフーリエ合成やパターソン合

成を行う．入力の反射データは独立な反射だけでよく，

その順序も任意でさしつかえない．

　フーリエ合成の結果はどれ炉の軸に対する切り口で表

わされるため，任意の軸に対する切り口を見たい場合軸

の選び方を変える必要がある．結晶のa，b，c軸を内部

座標軸a’，b〆，c’（内部指数はhノ，ん’，」’）のどれかに対応

させ，aノ軸に対する切り口を，c’軸を横に，b’軸を縦

にとって印刷する．

　制限　　（『h’［max＋1）（1制max＋1）（［」’lm血＋1）≦11，000

　　　　　1h’1≦50，1ん’1：≦50，IJ’1≦20

　　入カデータのRangeofcalculationcardの中で

　　　　　NMAX－NMIN＜100

　　ただしNMAXはNlMAX，N2MAX，
　　N3MAXの中で最大，NMINはNIMIN，
　　N2MIN，N3MINの中で最小のものである．

　　　　　N3MAX－N3MIN　　　　　＿　　　　　＿＿＿一　　　　　　　＜26

　　　　　　　　N3D　　　　一

6．1．2入カデータ

〔1〕Ti・tle
じ　　　レ　　　ロ

i　TITLE
l　　　I　　　，

5
Card（18A4）
、10Tr一一一15
纈　　　5　　　1　　　『　　　I　　　I　　　I

l　　監　　　竈　　　1　　　巳　　　重　　　I

I　　ロ　　　0　　　9　　　儲　　　肝　　　1

、20

11
，25

11
11

30下TTT35r－rr－40
1　　　「　　　1　　　『　　　冒　　　I　　　I　　　I　　0　　　8　　　0

監　　　5　　　肚　　　監　　　l　　　I　　　5　　　巳　　　l　　　I　　　l

40 45 50－rrr－55rrrrr60丁一7rr－65 7

TITLE　任意の英数字，出力の標題やメモに使用する．

〔2〕　Input　Control　Card　（15）

匝重5
1RDI　＝0：反射データを簡易形式で読む．

〔3〕J　o　b

，，B，5
1ISTF　i
I　　　I　　　I　　　艦

Selection　Card
，，，，10，，，、15，，、、20

iIFR屈　iIHIGH　iICENT
犀　　　1　　　1　　　馨　　　　　　　齢　　　酢　　　1　　　1　　　　　　　露　　　I　　　I

（515）

25

＝2：反射データを標準形式〔9〕で読む．

摘S

ISTF

IFRA

IHIGH

ICENT
NS

＝0：構造因子を計算しない．　　　　　　　＝1：構造因子を計算する．
＝0：フーリエ合成を計算しない．　　　　　＝1：フーリエ合成を計算する．
＝2：パターソン合成を計算する．　　　　　＝3：D合成を計算する．
ただし，IFm≠0の時，　〔10）の10P≠0ならばその指示に従う．
＝O　or1：〔10）　〔11〕　〔12〕の指示Oこ従ってフーリエ合成等を行う．
＝2：標準方式で計算をする．このときは，　〔10）はF（0，0，0）のみを入れ，　〔11〕　〔12〕は

　　　ブランクでよい．
＝0＝対称心なし．　　　　　　　　　　　　＝1：対称心あり．
〔4〕のSymmetryの数対称心のある場合は等価位置の半分，ないときは等価位置の数と等しい

〔4）S　ymme　t　r　y　Op　e　r　a　t　i　o　n　Ca　rα（9F5．2，3F9。6）

，、、，5，，，，10rrr－15，，，，20〒¶25、，、
iRll　i　iR12i　iR13i　iR21i　iR22i　iR23
1　　1　　，　　i　　　　　g　　儂　　8　　騨　　　　　r　　8　　肚　　1　　　　　8　　犀　　I　　l　　　　　I　　蟹　　巳　　膠　　　　　l　　l　　I

30rr一一一35T＿40rr－rr45
i　iR31i　iR32i　iR33i
「　　　　　　8　　　8　　　1　　　1　　　　　　1　　　0　　　5　　　1　　　　　　『　　　1　　　，　　　1

45丁＿50
　　　1目丁1
　　　111r　I

：
I
I

『
旨
1

2
1
一 55－1目丁2　11119騨1

3
1
0

；
；
9

：
3
1

5
；
2

：
；
「

亀　　口

丁3

1　　1

3
1
1

7
　
1
　
1

ξ
3
1

一467一
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R11，R12，　・　・　◎　，　T30ま

（IH　縢）（1）＋　1〉

を示すRとTの成分．
全体でNS枚のカードからなる．

〔5〕C　e　U
，5、
離）i

識翫　）

Constants　Card（6F10，7）
、、10rrrr－157T－r72－25r－丁下r－30rrrr－35rrrr－40
ii　iiiA（2）iiii　iiin（3）iiil　iiiA（4）i目i
I　　I　　　　　l　　l　　I　　I　　一　　一　　I　　I　　I　　　　　I　　r　　陰　　1　　1　　1　　0　　1　　1　　　　　，　　6　　1　　1　　［　　l　　I　　I　　8

40一一rr－45rrrr－50〒rr－55rr7丁＋60
　iiiA（5）iiii　iiiA⑥iiii
　l　犀，I　I　酢　匿　I　I　l　　　　［　1　1　－　9　9　1　－　1

A（1）～A⑥　　格子定数：a～cos（γ）　または，a＊～cos（γ＊）

〔6〕Atomic
Carα　1（215）
　1じ，魯51聖，l
　i暦Ai　iITPFl

Parameter　Cards（215／A4，A2，12，4X，F6．3，3F8．5，F6。3／6F9．6）

10

N几

ITPF
原子数
＝0：等方性温度因子

Card　2（直4，且2，12，4X，F6．3，3F8．5，F6．3）

＝13非等方性温度因子

』
　
l
　

I
　
－
　
1

膠　　　聖

且丁0団

1　　膨

1
筆
5
2
3

監
I
S
F
一

旨
l
I

1
：
｝

ξ
1
1

；
：
1

；
：
1

1
直
1
　
一

3
：
1

｝
旨
1

：
；
6

20，

l　XYZ

l8 1
9

　口

（1）

　o

3
；
一

2
　
1
　
｝

3
：
匠

　　，30，

3
： XYZ（2）
1　　　1　　　巳　　　1

：
旨
8

：
l
o

35
　：

　3

：
；
1

　一

XYZ
　I 1
1

　巳

（3）

　肝

40
　1

　旨

：
1
5

AT㎝　　原子名
ISF　　原子散乱因子表の指定番号（〔7〕を見よ〉．
AI　　多重度．例えば，鏡面上なら×0．5，また　底心・体心格子なら×2，面心格子なら×4．
XYZ（1）～（3）原子座標x，y，z
BISO　等方性温度因子

Card　 3　（6F9．6） ITPF＝1の場合のみ必要
ー
　
l
　
I
　
l
　
肚

，，5，

BETAω
I　　o　　軍　　匹

｝
1
一

1
3
『

10一一rr－15
目BET八（2）
l　l　I　I　l　l

1
1
一
3
I
I

3
；
陛

20－rrr－25
1BET且（3）・
l　l　I　l81

『
1
［

旨
：
一

｝
；
塵

30，

BETA
　I　　” l
l

　1

（4）

　1

3
l
I

3
　
2
　
1

；
I
I
3
1
5

，40－rτ丁鳶一45

BET益（5）日
99I　I　l　l

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　45rr一一一5，，，
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　iiBET且（6）ii
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　I　　ρ9　　　9　　　－　　　l　　　l　　　一　　　一

BET八①～⑤　非等方性温度因子，B11～B23
　　　　温度因子は次の式で定義される；

　　　　exp　｛一（h2B11＋k2B22÷12B33＋2hkB12＋2h1B13＋2k1B23）｝
ITPF鶉0の場合はCard1の次にCard2を甑枚置く，また，ITPF篇1の場合は各原子ごとにCard2，Card3
を重ねた組を鵬組置く．この場合は非等方性温度因子としての計算が行われる．もしCard3がブランクで
あれば，その原子だけはBISOに与えられた等方性温度因子を持つものとして計算される．

〔7）Scattering　Factor　Tables（8F9．3）
口
S
F
監1
1

5
（
1）

　1

3
1
［

旨
旨
「

：
I
I

10一＿15
11SF（2）
l　l　l　I。1

3
I
I

3
：
1

：
2
6
：
2

20一一rr－25
　　．．。　l　l
　　　l　l　o　l　l

3
；
1

：
旨
『

：
2
審

30

0
　
8

L
●
1

1
■
1
7
l
I

3
1
重

35
　：

　｝ 3
i
I

ξ
3
一

2
；
1

40
　1

　8

3
5
『

：
；
騨

：
2
，

：
I
I

45

45 ，5 55了rrr略
0　　　1　　　1　　　1　　　1

1　　　1　　　「　　　1　　　6

1　　　1　　　1　　　巴　　　9

5rrrr－70

SF（1）…　　　原子散乱因子の値

1原子につき4枚組のカードが必要
1枚目のカードはsinθ／λ＝0．00～0．35（0．05の間隔）に対する植
2枚目から4枚目のカードはそれぞれ0．40～0．75，0．80～1．15，1．2σ～1．55の値

〔6〕のISF＝iならi番目の組の原子散乱因子表が使用される．
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鉱物の結晶解析計算システム（∬）（金沢康夫・月村勝宏・堀内弘之）

〔8）Scale　Factor　Card
，、5，

i　SCALE

10　　，，15、
　　　i　L八YER
　　　g　　　l　　　l　　　I

（F10．5，7A4）

20，、，，25Tr一冒30rrrr－35
0　　　I　　　i　　　I　　　「　　　匪　　　5　　　1　　　1　　　1　　　0　　　1　　　1　　　酵　　　1　　　8

匹　　　［　　　監　　1　　　雛　　　I　　　l　　軍　　　1　　　1　　　0　　　I　　　I　　　I　　　軍　　　I

I　　　叶　　　口　　　l　　　l　　　l　　　l　　　」　　　巳　　　ロ　　　0　　　1　　　馳　　　聖　　　l　　　l

l　　　l　　　l　　　i　　　嘩　　　9　　　1　　　－　　　1　　　，　　　I　　　I　　　I　　　I　　　l　　　l

SCALE　lFoiの値にこのSC貼Eのかかったものが出力に得られる．
L醒ER　任意の文字

〔9〕Reflection　Data（315，4F8．2，F8．5、F8．2，2F4．1）
｝　　　l

IH
I　　　I

　1

（1）

　1

」
3
1

5 k　　　除
IH
I　　　I

　巴

（2）

　1

ξ
旨
一

10
匹　　　監

IH
I　　　l

　聖

（3）

　1

2
：
1

15
｝
：
陰

∫
：
一

3
3
一

，20

FO：
I　l

3
：
1

『
！
塗

ξ
｛
1

25
　1

　ξ

～
旨
聖

　I

AC
　一

3
：
1

～
【
匹

30
　旨

　3

3
；
1

3
1
澗

～
1
『

35
BC
　『

f
ミ
ー

｛
ξ
1

｝
1
一

40　、，、45
i　i　Fc　i　i

50、

i　RLV

55　　、，60

　　　SIGF

，65
i　F蝕1

、，70
i　SQ　i

IH（1）～（3》

FO
八C

BC
FC
RLV
SIGF
F廼I

SQ

　h，k，　1
Fo
Ac

Bc
Fc

sinθ／λ
σ（Fo〉

多重度
測定番号

反射データの最後はIH（1）＝1000とする．

〔10〕 Fourier　Control　Car（i
IHIGH＝2のとき，FOOOとSPCのみ有効
5、、、10、1、15，、，20
ilODRI　ilODR2　ilODR3

（415，15X，F10．5，F5．2）

i　IOP

25 30 35

10P

10DR1

10DR2

10DR3

FOOO
SPC

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　3511，、40，1，，45、，，，50
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　iliFooo　iii　lspc　i

＝0＝〔3）のIF賄の指示に従って計算を行う．0以外のときはIF賄の指定と無関係に以下の指
　　　定に従う．

冨1：Fo合成
＝11ム額lc儒二！、lo杏議Bc／Fc合成

…講鰍繕1轄』IF二菰B論轡、）、，，2合成

＝7：任意の合成，この場合は，Dummy　Subroutine凹ODFTの中味を適当に書いて用いる
＝8：Ac合成
＝9：Ac，Bc合成

二1留、翻合成

＝1：a軸に対する切り口（a軸→a’軸）
；2：b軸に対する切り口（b軸→a’軸）
＝3＝c軸に対する切り口（c軸→a’軸）
詔1　：a車由を皐従るこ匠P刷　（a車由→b’

＝2：b車由を縦占こE口刷（b牽由一→b’

＝3：c軸を縦に印刷（c軸→b’
犀1：a軸を横に印刷（a軸→c’
冨2：b軸を横に印刷（b軸→c’
二3：c軸を横に印刷（c軸→c’
F（000）の値．

軸）

軸〉

軸）

軸）

軸）

軸）

IHIGHニ2のときは大体1AがSPC　cmになるよう欺分割数となる（ブランクなら5cm）．

〔11〕Fourier　Scale　Factor　Car（1
、，5
i　SCALε

10 ，15、

i　VD　i

20 ，25

i　SFP

（F10．6，F10．3，F10．6）

30

SCALE　尺度因子k
VD　　単位格子体積
　　　　フーリエ合成の係数には，mk／VDがかかる．ここでmはmultiplicityで自動的に計算される．
SFP　　Sharpened　Pattersonの係数（10P＝6のときのみ有効）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一469一
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〔12〕Print
寅s耽ば

　　　Control　Card（215）
51　　110
　11NEGi

NSPACE
INEG

印覇結果の行間隔
＝0：すべての結果を印刷する． 置1：合成結果負の部分にすべて0が入る．

〔13〕Range　of　Calculation　Card（1015）
5，　，10rrr－r15，　，20TTr－rr25丁丁胃30＿35丁丁丁740

N目直XDi　iNID N1岡INi　NIMAxi　iN2D N2MINi N2mxi　iN3D

4㎞丁4肱丁50　N3MIN　l　　　N2M凸X　：

IHIG騒＝2ならNMAXDは自動的に100に指定され，NIMIN，MMAX
N3邑IN，N3M直X　（c軸）だけを指定すればよい。

IHIGH＝0または1なら下のようになる．
醐舩D　格子の分割数の最大値
NID　　a’軸に沿っての分割間隔，単位1／N甑XD
MMIN　a’軸の計算開始点，単位1／N貼XD
N1阻X　a’軸の計算終了点，単位1／N甑XD
N2D・・　　以下同様にb’軸，c’軸について，示す．

（a軸）　N2司梱，睡2hAX（b軸），

このカードは何枚でも重ねて用いることができる．

〔14〕End　of　Calculation　Car（1（blankcard〉
5 ‘10　，　　　　，15　，　　　　，20　，　　　　、25，　　　　、30　，　　　　，35　，　　　　，40

iblank

，45一一r－rr50－rr一丁一1－55扁0・一5　，　　　　　，70　，　　　　　，75　，　　　　　、80

ブランク　カード

〔15〕E亘d　of　Job　Car（玉（15）
匝］］5

」OB　　冨0：計算終了
　　　＝1：〔1〕にもどる
　　　ロ2：〔10）にもどる

6・1・3入カデータの例

（左端の番号は6・L2入カデータの番号を表わす）

［1］

［2］

［3］

［4］

［4］

【4］

［4］

［4］

［4］

［4】

［4］

［41

［41

［4］

［4］

［9］

［9】

［9］

［9］

一一一一＊一一一一1一一一一＊一一一一2一一一一＊一一一一3一一一一＊一一一一4一一一一＊一一一一5一一一一＊一一一一6一一一一＊一一＿一7＿一

1（AMIOKITE　　　TEsT　DATA　　　HExAGoNAL　　Fo－SYNTHESIS　　　　　　　　　　　　　JuLY／1984

　　2
　　0　　　3　　　0　　　0　　12
1．000．0　0．0　0．0　1．000．0　0．0
0．0－1．000．0　1。00－1．000．0　0．0
－1．00　1．000．0－1。000．0　0．0　0．0
0．0－1．000。0－1。000．0　0．0　0。0
1．000．0　0。0　1．00－1．000．0　0．0
－1．001，000．0　0．0　1．000℃0　0。0
－1乙000．0　0。0　0．0－1．000。0　0．0’
0．0　1．OO　O．0－1．001．000．0　0，0
1．00－1。000。0　1。000。0　0，0　0。0
0．0　1．000．0　1．000。0　0．0　0．0
一工．000．0　0．0－1．00　1．000．0　0．0
1。00－1．000．0　0．0－1．000．0　0．0
　　1　　　　0　　　　0　　　24．60　　　19。79

　　2　　　　0　　　　0　　105．88　－101．63
　　3　　　　0　　　　0　　　　6．93　　　　5．67

　　4　　　　0　　　　0　　　72．12　　－71．09

一〇．

一3．52

1．69
－3．17

0。0

0．0

0．0

0．0
0．0

0．0
0．0

0。0

0．0
0．0

0．0

0．0
37

1．00　0。0　　　　0．0　　　　0．0

1．000．0　　　　0．0　　　　0．0
1．000。0　　　　0．0　　　　0．0
1．000．0　　　　0．0　　　　0．0
1．000．0　　　　0。0　　　　0．0
1．000。0　　　　0。0　　　　0．0
1。000．0　　　　0。0　　　　0。500000
1。00　0。0　　　　　0。0　　　　　　0．500000
1．00　0．0　　　　　　0．0　　　　　　0。500000

1．00　0，0　　　　　　0．0　　　　　　0．500000

1。00　0。0　　　　　0．0　　　　　 0．500000
1。00　0．0　　　　　0．0　　　　　 0．500000
19．79　0．0　　　　　　　0．0　　0。0　0．0
101．69　0。0　　　　　　　 0．0　　0．0　0．0
　5．91　0．0　　　　　　　0．0　　0．0、0。0

71．16　0。0　　　　　　　0．0　　0．0　0。0
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［9］

［9］

［9］

［9】

［10］

［11］

［12］

［13］

［14］

［151

　2　　0　　21
　3　　0　　21
　2　　　1　　21
　0　　　0　　22
　1　　　0　　22
1000　　0　　0
　2　　　3　　　工
10。000000　　　291。
　1　　　0
100　　　2

　0
　0

45．33　　－44．49
18．90　　－18．76
14．91　　－12．66
28．84　　－27。41
17．93　　－16．78

　0．0　　　0．0
　2

182　0．0

一13．59　　 46。52　0．0
－1．55　　　18．82　0．0

　7．77　　　14．86　0．0
　2。56　　 27．53　0．0
－5．38　　　17．62　0．0

　0．0　　　　0．0　0．0
　484．0　　　　　5．00

01004010040100
6．1．4　コントロールカードの例（RIPS用）
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［2］

［31

［4】
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下線部1

　〃　2

：登録番号

＝入力データファイルのデータセット名

0．0　0．0　0．0
0．0　0。0　0．0
0．0　0．0　0．0

0。0　0。00．0
0．0　0．0　0．0
0．0　0．0　0。0

　6．2RHNE2＝結晶構造因子の計算と最小2乗法に

　　　よる結晶構造の精密化（原作FINGER，1969，改訂

　　　1972）

　6．2．1内容

　結晶構造因子の計算と完全マトリックス最小2乗法を

用いた結晶構造の精密化を行う．各精密化の段階をモニ

ターできるように原子間距離・角度と熱振動楕円体の計

算を行える．



鉱物の結晶解析計算システム（E）（金沢康夫・月村勝宏・堀内弘之）

　パラメータにある制限をつけたい場合，例えばパラメ

ータを固定させたり，他のパラメータの従属変数にした

い時，ユーザーはなんら特別なサブルーチンを組みこま

なくても処理できるようになっている．すなわちユーザ

ーは入力データで特殊位置にある原子の温度因子と座標

値および席占有度，多重度に束縛条件をつけることがで

きる．

　制限　　原子数　　　　　　　　　60以下

　　　　　元素の種類　　　　　　　20以下

　　　　　精密化するパラメータ　200以下

6．2．2入カデータ

　〔1〕Title
，5，
i　TITLE

Carα（18良4）
10 15 、20rrr門r25

1　　　1　　　1　　　1　　1　　　1　　　1

1　　9　　　1　　1　　1　　　匿　　　1

30rrrr－35 40

1

40r一一一45 50 55rr－60
1　　　1　　　1　　　1　　　1　　　1

，65

11

，7

TITLE　任意の英数字，出力の標題やメモに使用する．

〔2〕Control　Card
5

NE囚　（1）～（8）

（151L2F5．0，311，12，13，12，41LF5．0，181LI4）

15＿＿2←一一一r25　、3卜rrrrr－35
　加1翼i　iDhAxi　　　i　NATOMNSF

＼＼＼＼＼＼＼一1肌E

歴　盟

岡FSEL

怖SF

補CORR

MBODA翼

計算の種類
＝0：構造因子のみ計算
構造因子の出力
＝0：出力しない

＝2：プリントとFile4
＝3：File4へ出力
相関マトリックス
＝0：プリントしない
原子間距離・角度
＝0：計算しない

＝2：距離・角度を計算
熱振動楕円体
臨0：計算しない
＝2：計算して，

精密化の方法
＝0：△

未使用

＼＼＼　NSCAT

儲　OD
＼＼＼、IREJ

聴N
40，1，

DEL阻X
　『　　　謬　　　I　　　I

JSCRF （1）～α① KEXTRF 1～
0 2

1
一

　I

JK
　I

5
2
2

＝1：最小2乗法による精密化

＼、IFSGN
L　JXPAR

　　　　　　　　　＝1：プリントする
（フーリエ合成用）への出力

　　　　　　　　　＝4：簡易Fo－Fc表のプリントのみ

＝1：プリントする

編1：距離のみ計算

hELVIB

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝1：計算する
　　　　　　　　　　　　原子間距離の補正をする
NREF

　　　　　　　　（F）を最小にする　　　　　　　　＝1：△（F2）を最小にする
IFILE

N卿（1）≠0＝新しい格子定数を読む
N酬（2）≠0：新しい原子間距離の制限値を読む
N卵（3）≠0：新しい対称操作を読む
N團（4）　≠0：新しい原子散乱因子を読む
翼闘⑤　≠0：新しいスケール因子と原子パラメータを読む
　　　　竺1：すべての原子を読む　　　　　　　　　＝2：選択された原子を読む
N闘（6）≠0：温度因子タィプカードを読む
N洲（7）≠0：パラメータ選択カードとパラメータ依存カードを読む
N洲⑧　≠0：新しい構造因子（強度データ）を読む
　もしN洲（i）＝0ならぱ，すでに記憶してある値が使用される
D剛N　原子間距離の最小値　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　N卵（2）≠0のとき有効
DmX　原子間距離の最大値　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　N團（3）≠0のとき有効
ICENT　対称心の有無　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　懸國（3）≠0のとき有効
　　　　＝0：対称心あり　　　　　　　　　　　　　＝1：対称心なし
ICELL　格子タイプ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　NE囚（3）≠0のとき有効
　　　　＝0：単純格子　　　　　　　　　　　　　　＝1：a底心格子
　　　　＝2：b底心格子　　　　　　　　　　　　　＝3：c底心格子
　　　　＝4：体心格子　　　　　　　　　　　　　　＝5：面心格子
　　　　＝6：菱面体格子　　　　　　　　　一471一
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MANOD

NSCAT

mTOM
飛SF

NE榊EXT

IWT

1国N

IREJ

異常分散　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　N洲㈲≠0のとき有効
＝0：使用しない　　　　　　　　　　　　＝1：使用する
散乱因子の数（≦20）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　醤闘（4）≠0のとき有効
原子数（非対称単位中，≦60）　　　　　　　　　　　　　　　　　　N卸（5）≠0のとき有効
スケール因子の数（≦10）　　　　　　　　　　　　　　　　　　N凹（5）≠0のとき有効
消衰因子パラメータ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　冊囚㈲≠0のとき有効
＝0：パラメータを読まない　　　　　　＝1：新しいパラメータを読む
重み（w）のタイプ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　N洲（8）≠0のとき有効

一〇：σ（Fo）　　　　　　　　＝1：σ（Fo2）
＝2：ユニット　　　　　　　　　　　　　＝3：サブルーチンWEIGHTで計算
　（遡丁＝0，1のとき，w＝1／σ2，瑚丁＝3のとき，w－1／囚eight2となる）
未使用
リジェクション・パラメータ　　　　　　　　　　　　　　　　　閥酬（8）≠0のとき有効
二〇，5：すべての反射データを含める
＝1，6：観測最小値以下のFoは除く

二1；ll鞭螺丁蹴，講論肘Fcl〉DEL”AXのFoは除く
ニ4，9：サブルーチンREJECTを使用する
　（IREJ＝5～9は四國（8）＝0のときでも有効）

1騰X（IFIJで難舳輪骸！騨する値
　　　　＝0：i番目のスケール因子を精密化しない
KEXTRF（i）　消衰因子精密化スイッチ
　　　　＝0：i番目の消衰因子を精密化しない
JXPAR

IFSGN

JK

特別パラメータ

＝0：なし
方位決定パラメータ
＝0：決定しない
構造因子出力のFoとFcに掛ける定数
（JK＝0，または　ブランクのとき，

〔3〕Cell　Cards（6F8。0／6F8．0〉

　　　　　　　　　　甑瞬（7）≠0のとき有効
＝1：精密化する
　　　　　　　　　　冊蝦7）≠0のとき有効
＝1：精密化する
　　　　　　　　　　N剛（7）≠0のとき有効
＝1：読む
　　　　　　　　　　N團（7）≠0のとき有効
＝1：小さな重みrの方位に変える
　　　　　　　牌SF＝1，2，4のとき有効

JK＝10となる）

N田①≠0のとき必要
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DA（1）～（6）格子定数エラー：d（a，b，c）　（A），d（α，β，γ）　（●）
40　　、，45，
　　　DA（6）i

〔4〕S　ymme　t　r　y　C　a　r　d（3（3A3，1X），14） N闘③≠0のとき必要
1一　15　11
JTNS　IR矧AT　IRmT
l（1）　1，1　2，1
1　1　　1　l　　I　匠

1餌rrr－15　＿
JT黄S　IR鵬T　IR甑T
　　l（2）　1，2　2，2
　　1　1　　1　1　　酢　ロ

2h2　＿　　JTNS　IR岡AT　IRMAT

　　　：（3）　1，3　2，3
　　　1　1　　8　1　　5　1

3 騒l　l
IEF　l

l　l　l

l　l　l

」州S（1）～（3）　x’ゾ　z’の並進部
　JTNSの値は（ブランク，1／2，1／3，2／3，1／4，3／4，1／6，5／6）のいずれかである．

IRmT　（1，1〉～（1，3）　x’y’2’の回転部第1項
IRM醒　（2，1）～（2，3）　x’ゾ　z’の回転部第2項
　1器醍の値は（ブランク，X，一X，y，一y，2，一Z）のいずれかである．
IEF　　ENDフラグ
　　　　＝0：次のSymmetry　Cardが続く　　　　　　＝1：これが最後のカードである
　ここで用いる対称操作の表現法はlnternational　tables　for　X－ray　crystallography〔vol　I〕と

　同じである．　（X’y’Z’）ニ（x　y　z）の対称操作を必ず含むこと．

一472一
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〔5〕Scattering　Factor　Car（ls（9F8．0，2A4）
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　　　N囲㈲≠0のとき必要

　35T＿40i　l　l兜且⊥

じ　　　　　　ロ

i　B4i
I　　　I　　　l

65　，　70　，，75，，，、80
　　iC　　　identi∫ication

A1，B1，．．．，C　原子散乱因子の曲線を表す次式の係数

　　　　　　　　　　　　　4
　　　　　　　f（x〉＝　Σ　Ai＊exp　（Bi＊x）＋C，　　　x＝s　inθ／λ
　　　　　　　　　　　　i＝1
　　　　　　　係数はlntemational　tables　for　X－ray　crystallography〔vol　IV〕，p．99－101，

　　　　　　　148－151にある．

〔6）Scale　Factor　Car（1（9F8．0，2且4） N洲（5）≠0のとき必要
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SCALE（1）～　スケール因子（通常SCALE（1）のみ）

〔7〕Extinct　on　Car（1s（6F12．6） NEW（5）≠0かつNE冊XT≠0のとき必要
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　目目R231

Rll　　　　r＊　（等方性），または，r＊11（異方性）

R22～R23　r）K22～r＊23（異方性）

〔8〕A　t　o　m　P　a　r　a　m　e　t　e　r　C　a　r　d　s　　　　　　　　　　　　　N餌（5）≠0のとき必要

　　　もしN洲（5）＝1ならば，全原子（各原子につき2枚のカード：Card　LCard2）を読む．
　　　もしNEW（5）ニ2ならば，原子番号をFORhAT（12〉で読み，2枚のカードを続ける。原子番号がブラ
　　　　　　　　　　　　　　ンクで読み込み終了となる．
　　　構造因子をキュムラントで展開して3次，4次の項を使用するならば，Card3～5を加える．
Card　1（2A3，3F6．4）
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原子名
位置の多重度（分率）

位置の全占有度
OCCUP中のA原子の占有度（AとBの2種類の原子が位置を占有している時に用いる）．

2　　（212，9F8．5，12）

5　、，，1
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ISCAT（1）A原子の散乱因子番号
ISCAT（2）B原子の散乱因子番号（ブランクならA原子のみの占有）
XYZ（1）～（3）原子位置の座標，x　y　z

BETA（1）～（6）温度因子BIL　B22，B33，B12，B13，B23（等方性の場合，B11（＝B）のみ）
IEF　　　　≠0：3次キュムラントを読む　　　　　＝0；次の原子を読む
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Card　3（3次キュムラ’ント・カード）　（9F8．0，F7．0，1） IEF（Card2）≠0のとき必要
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C111～123　3次キュムラントの係数Cm～C123

Card　4－5（4次キ・ユムラント・カード）　（10F8．0／5F8．0） IEF（Card3）≠0のとき必要
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　1　　　ヒ　　　i

D2222
　1　　　1　　　8

2
｛
1

15
　1

　；

：
旨
1

：
；
一

，20，

D3333
　1　　　1　　　1

：
1
1

：
l
I

25
　：

　旨

：
旨
i

　l　　　l　　　I

D1112
　厘　　　監　　　1

30
　：

　：

：
l
I

2
：
1

：
I
l

35，，

D1113
　l　　I　　I

：
：
1

｝
｝
，

40

40　　　、　，　，45　，

　　iD1122
，50、、　，55
i　iDll23

、，0，

iDn33
5，，，、70，
iiD1222ii
塞　　1　　膠　　l　　I　　l　　l

，75，　　，80

iD1223　i

匹

　
一

　I　　　I

D1233
　1　　　1

5
臨

ξ
旨
1

；
；
膠

；
旨
一

10，，、
l　D1333
：　l　l　I

；
：
一

15
　1

　3

：
：
一

1
；
1

，20、

D2223
　1　　　1　　　1

｝
1
監

｝
｝
1

25
　1

　旨

ξ
i
一

　I　　　l　　　I

D2233
　1　　　1　　　1

30
　：

　旨

旨
：
巳

｝
；
屡

き
旨
塗

35、、

D2333
　陰　　　1　　　肝

2
1
1

2
1
1

40

．Dm1～2333　4次キュムラントの係数Dm1～D2333

〔9〕Specia1 Parameter　Cards （14／4（2凸4，2X，F8．0，2X））　　　N洲（5）≠0かつJXPAR≠0のとき必要

，，，5
　　　　　　　　3
PAR賛AM（1M
　，　　　膣　　　l　　　I　　　酢

：
旨
1

10
1　　1
1　　i
I　　　　　　9

1
1
［
琶
1

　　，15
　　　　　ξ

PAR（1）l
　　I　　　l　　　騨

1
：
撃

：
：
1

20　，、
　　：

　　：PARN醐（2）
　　I　　　l　　　l

，25

1　　　肝

ξ
1
匹
3
1
1

3
；
，

30
2
：
一

：
：
一 I
I

　　、35
　　　　　2

PAR（2）l
　　I　　　I　　　l

：
：
1

40

2
；
9

：
3
8

2
3
一

8040
2
旨
巳

　　、45
3
1
　
．．．

，　　　葦　　　5

2
旨
，

3
旨
巳

50

3
1
8

：
：
一

1
：
1

：
I
l

、55
　　　　11
．．．．l　l
I　　　巳　　　l　　　l

：
：
1

：
旨
1

3
：
1

5
｝
：

ξ
I
I

｝
｝
1

70
ξ
I
I

｝
；
1

3
旨
1

75
；　　1

旨
爆
1

興P岨　　　　スペシャル・パラメータの個数
P鯉N側（i）パラメータの名前
PAR　（i）　パラメータの値

〔10〕Extinction
　　（6111）

and　Temperature　Factor　Type　Card　　　　　　　　　　　　　国闘（5）≠0または甑囚（6）≠0のとき必要
5　　　　1 15 2 25 30 35 40

＼＼～ISOT（3）．．．．．．

L㌃s舗（2）

40 45 5 55＼＼～ISOT（3）．．．．．．

L㌃sll器（2）

ISOT（1）　消衰因子のタイプ

　　　　ニ0：等方性
　　　　一2：異方性，タイプ皿（domain　size）
　　　　＝4：等方性をタイプ∬に変える
　　　　一6：タイプHを等方性に変える
　　　　ニ8：タイプHをタイプ1に変える
ISOT（2）～　温度因子のタイプ

　　　　ー0：等方性
　　　　二2：等方性を異方性に変える
　　　　＝4：3次キュムラント
　　　　＝6：3次キュムラントを異方性に変える
　　　　＝8：3次を4次に変える

竺1：異方性，タイプ1（mosaic　spread〉
＝3メ等方性をタイプ1に変える
＝5：タイプ1を等方性に変える
＝7：タイプ1をタイプ皿に変える

＝1：異方性
＝3；異方性を等方性に変える
ニ5：異方性を3次キュムラントに変える
＝734次』キュムラント
＝9：4次を3次に変える
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鉱物の結晶解析計算システム（且）（金沢康夫・月村勝宏・堀内弘之）

〔11〕Parameter　Selection　Car（1s（8011） 寵騨（7）≠0のとき必要

5　　　10 15 20 25 30 35 4 45

＼＼一

L
　　IPARA（2）．．．．45

1PARA（1）

50 55 60 65 7 75 80＼＼一IPARA（2）．．．．

L　IPARA　（1）

IP岨A（i）　＝0：i番目のパラメータを精密化しない
　　　　　　＝1：精密化する
パラメータの順序は
　（a）占有度：単一原子の占有ならばOCCUPを精密化，多重占有ならOCCA（A原子）を精密化する
　㈲～（d）x，y，z座標

　（e）温度因子＝等方性なら1個，異方性なら6個
　（f）3次（10個），4次（15個〉のキュムラント係数（もし必要ならば入れる）

〔12〕Parameter　Constraint
一　05Trr4㎞丁1511目20KDEGN　KDEG暦　KDEG醤　KDEG閥　　l　l　CNSDGN　l　l

i（1）i（2）i（3）i（4）iiiiiii

Cards（413，F8．0）

KDEGN　（1）

KDEG醤　（2）

従属原子の番号
従属パラメータの番号
＝1：占有度

二5：BまたはB11
＝11～20：3次キュムラント
独立原子の番号
　　もし，KDEGN（3）がブランクカ、0ならば，

　　トされる．
独立パラメータの番号
　　このパラメータは，

N闘（7）≠0のとき必要

KDEGN　（3）

＝2～4：x～z
＝6～10：B22～B23
＝21～35；4次キュムラント

KDEGN（1）～（2）のパラメータはC麗SDGNの値にセッ

　　　　　　　　　　　　この方法は占有度に初期値を与えるのに用いるとよい．
KDEG潤　（4）

　　　　　　　　　　　　　　　サブルーチンRESETが働いているならば，パラメータ・リストの
　　　　　　　従属パラメータに先行しなければならない．
C齢DGN　　従属変数を作るために，独立変数に掛ける定数
　このカードはブランクカードで終了する．

〔13〕S　t　r　u　c　t11r　e　F　a　c　t　o　r　F　o　r　m　a　t　C　a　r　d　　　　　N槻⑧≠0のとき必要

　　　以下の3つのCaseから1つ選ぶこと　反射データはFile2から読み込まれる．
C　a　s　e　1（A4／（13，18A4，F5．3））　任意FOR甑丁

NR
10，　　　15
FR岡丁

20 25 30 35 40

40 45 50 55 60 65 70 75，，、　80
　i　FR岡IN
　l　　　l　　　酢

FT

NR
FRMT
FR酒IN

’酪《配と書く

カード1枚当りの反射数
反射データのFORMAT

FRMm以下のFoは除く

C　a　s　e　2　（鱒）　RFINE2のオリジナルFORmT

FT　　’BBBB’と書く

　　　　　反射データの構成は
　　　　　FOR凹nT：　（313，3F9．5，313，4F7．4）73ノぐイト

　　　　　変数：　m（1），IH（2），IH（3），FORS，SIG阻，EXBET直， 1，　IEF，　鱈REJ，　TTH，　OPIEG，　CHI，　PHI
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Case　3　（ブランクカード）　RigakuAFC－5FOm鶉丁
　　　　　　5　，，，10－rrr715rrrr－20rrrr－25丁丁一r730＿35TTT〒40

40r一＿45T＿50Tr一一一55r一←一一60丁丁丁丁65一一r－r70 75rrr－r80

反射データの構成は
FORM益丁：　（13，314，3F9．3，18，F8．2，13，19，216，217，14）　100ノぐイト

変数：　1閥0，H，H，L，F，SIGF，SU哲丁，1阻，T2，m，IPEAK，IBL　IB2，ITP，ITB，IRN

〔14〕R砥n　C　o　n　t　i　n　u　a　t　i　o　n　C　a　r　d（11）　　　　　　　　　すべてのサイクルで必要

卜IC・NT

　ICONT　　＝0：サイクノレ終了

　　　　　　霜1：〔1〕のTitle　Cardへもどり，次のサイクルを開始する．

6・2．3入カデータの例

（左端の番号は6．2．2入カデータの番号を表わす）

（1）

（2）

（5）

（3）
（4：）

（4）

（4）

（4）

（4）

（4）
（4：）

（4）

（4）
（4：〉

（4）

（4）

（5）

（5）

（5）
（5：》

（5）

（5）
（：6）

（8）

（8）
（ξ1）

（3）

（8）

（a）
（δ）

（ξ1：）

（3）

（a）

（3）

（呂）

（10）
（1工）

（1z）

（12）

（12）

（12）

（B）

　　　申　　　　1　　　　申　　　　2　　　　ホ　　　　3　　　　申　　　　4　　　　＊一一一一5一一一一＊一一一一6一一一回申一一一一7一一一一申一一一一8

K（国10KITE　　I．　＆　∩．　TE凹F’，　　∩NO川《L自5　DISF’。　　F－CUR）E　FOR　IONS　　O7／06／19呂4

1（》（〕0001工1111110．53．510：L3710201　　　　　　　（〕0
　5．7812　　5．7312　　1（〕．060　　　　9（｝．（〕　　　90．O　　　l20置（1

　0巳0（1（｝5　　（1．00（）5　　　0，（M）1

　　　＋×　　　　＋Y　　　　＋Z
　　　－Y　　　　　　　　＋X　－Y　　　　　＋Z

　　　＋Y　噂X　　　　　－X　　　　　　　＋Z

　　　－Y　　　　　－X　　　　　＋Z
　　　＋X　　　　　　　　＋X　－Y　　　　　＋Z

　　　＋Y　一×・　　　　＋Y　　　　　　　＋Z

　　　一×　　　　　　　　一Y　　　　1／2　＋Z

　　　＋Y　　　　　　　　＋Y　－X　1／2　＋Z

　　　＋X　－Y　　　　　＋X　　　　l／2　＋Z

　　　＋Y　　　　　　　　＋X　　　　1／2　＋Z

　　　－X　　　　　　　　＋Y　一×　1／2　＋Z

　　　＋×　一Y　　　　　－Y　　　　l／2　＋Z　　　　　　　1

工1．0424　4．65360　7．574（IO　（〕，5053（〕4．1346（｝IZ．（1546　（｝，4399〔）　31．2呂09　1．0（，970　　FE
〔二｝．5（〕1　　　（〕謄ξ～45

21，（〕9（17　0．（｝1454　工8．15（15　1畢（32635　11．6（｝2a　9，16234　1，525（〕7　24，953（〕一：L4馴569　　国0
国1．呂25　　（｝贋6ξ霜

回一一哺串　　　　’1一一一一申一一一一2　　　　＊　　　　3一一一一串一一一一4一一一一串一一一一5一一一一串一一一禰6一一一回申一国一一7一一隅一申回回国回a

　3．7379　16，（」647　　2．7571　　6．5161　　1贋7192　4Z．3139　　1．53（〕5　　（｝膠3226　　（｝膨2545　　D
O．（103　　　0．（1（16

　　　　1．7

FE1　2El、16667　　　1，0
　1　　　（｝955333　（1．66667　　0，95（〕5　　　　〔）．50　　　　　0．（》　　　　（1．0　　　　　（〕．0　　　　　（〕．（D　　　　（｝噂O

FE2　2B．16667　　　1，（，
　1　　　‘二〕．5353＝3　0巳66667　　（〕．5120　　　　〔〕．46　　　　〔｝聞（，　　　　（1，（〕　　　　（》．（，　　　　（，．（，　　　　（，層（｝

河1〕　　6C　　　O、5　　　1．0

　　2　　0．146（｝　（〕。292（1　　　（〕、25　　　　（｝．23　　　　　0．O　　　　　（，．（》　　　　0．0　　　　　（〕．0　　　　　（｝．0

皿
5
02
5
05
3
04
　5

2∩

2巳

0
6c

6c

．16667　　　1．（l

　　o電〔）　　　　（1一（1

．16667　　　1雷1）

．33535　（1．66667
　　0－5　　1騎（｝

0．407（1　　0．974（1
　　（〕閣5　　：L獅（〕

（｝．1662　　（｝．5524

（1．5926

（〕．14｛…～Z

（〕．5647

（3．6346

0．42

0．54

0．56

0、50

0口（1　　　　〔二1．（〕

0置0

0．（1

1）．0

（1．0

0．0

0．0

0．0

0．0

0。0

0．0

0．φ

0．0

0．0

0。0

0．0

0．0

0．0

0、0
（1〔二）o（〕〔）（，（〕⊂）

（1（1011（〕（1011（ll（IOl（1（1011（〕（10111）1（11101011

　5　　5　　5　　2　　　　　2．（〕

一一一一申一一一一1一一一一＊一一一一2一一一一串一一一一こ1一一一一串一一一一4一ロー一申　　　　5　　　　申一一一一6一一一一串一一一一7一一一一申一一一一ξ～

　6　　5　　6　　2　　　　2．0

　7　3　7　2　　　2．O
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鉱物の結晶解析計算システム（五）（金沢康夫・月村勝宏・堀内弘之）

（14）

（1）

（2）

（14）

（1）

（2）

（14）

（1）

（2）
（10）

（11）

（12）

（12）

（12）

（lz）

（12）

1
K∩凹10KITE　　　　SC∩LE，XYZ，El　CYCLE　2
10（1（100　0（：〕（1（：1（10〔）0

1
K《岡10KITE　　　　　SC∩LE，XYZ，B　　CYCLE　3
1〔）〔）（1（〕（1　001二｝0（）（1（10

1
K∩川10K∩王TE　　SC∩LE，×YZ，El（11－23：）　　CYCLE　l
1（〕0（〕00　（｝〔）0（1011（｝

（lzz22222
00（11101000（｝0（111（11（100Q1（｝（ll（1］，工10｛〕〔二〕Oll（11000（〕1）〔）1101（1〔）001（ll1（1111（1（11（111（11110

　3　　5　　5　　2　　　　　2．（1

　6　　5　　6　　　　　　　　2．Q

　7　5　7　　　　　2．0
　　1　　6　　1　　5　　　　　1．（1

　　2　　6　　2　　5　　　　　　1．〔二）

一一一一＊一国一一1一一一一牢一一一一2一一回一取一一一図5一一一一＊一一国一4一一一一串一一一一5一一一一＊　　　　6一一一一串一一一一7一一一一＊一一一一8

（12）

（12）

（lz）

（12：）

（12：）

（12）

（12）

（12）

（12）

（12）
（12：）

（12）

（12）

（14）

（1）

（2）

（14）

（1）

（2）
（工4）

（1）

（2）
（14：）

3　6　3　5
310　3　9
4　6　4　5
5　6　5　5
6　6　6　5
6　1（1　　6　　9

7　6　7　5
71（｝　7　？
1　8　1　5
2　1二l　Z　5
4　8　4　5
5　6　5　5
0

1．0

1、0
1．0
1．0

1．0
1．0
1．0
1．0
（1．5

0腰5
0．5
0．5

：L

KρmlOKITE　　　　　SC∩しE，XYZ，B（11－23）　　CYCLE　2
1（100（｝（｝　（）（1（｝（ll）0（｝O

l
K倉川10KITE　　　　　SC∩しE，×YZ，日（：L：L－23）　　CYCLE　5
1〔二〕oo（〕（1（〕（1（lo（lo（〕0

1
一一一一小一一一一1一一一一串一一一一2一一一一＊一一陶一3一一一一申　　　　4一一一一＊一一一一5一一一一＊一一一一6一一一一＊　　　　7一一　　＊　　　　8

K∩国10KITE　　　　　＄C∩LE，XYZ，El（11－25）　　CYCLE　4
11（｝（｝（｝（｝　（｝（｝（｝（3（｝（）oo

O

6．2．4　コントロールカードの例（RIPS用）

［η

［21

13」

［41

［53

［6］

［7］

［81

［91

［10］

［11］

＿＿＿＿＊＿＿＿＿1＿＿＿＿＊＿＿＿一2一一一一＊一一一一3一一一一＊一一一一4一一一一＊一一一一5一一一一＊一一一一6

／／　1　　」OB　S
／／　　ExEc　PGM＝RF工癬E夕REG工oN＝：3000K
／／STEPL工B　DD
／／GO。FTO5Fo　o1
／＊

／／GO。FTO6Foo1
／／GO。FTO2FOO1
／／GO。FTO3FOO1
／／GO。FTO4FO（）1

／／GO。FTO8Foo1
／／

DS四＝GO364。斑工NCS。LOAD（RF工NE）gD工SP＝SHR
　DD　　DS煎＝・　2　　gD工SP＝SHR

DD　　SYSOUT＝A
DD　　UN工丁＝USER，DS四＝　　3　　“D工SP＝OLD

DD　　UN工丁＝USER，DSN＝　　4　　夕D工SP＝OLD
DD　　UN工丁星USERr，DSN＝　　5　　rD工SP＝0：［、D

DD　　UN工丁＝USER夕DSN＝　　6　　ゲD工SP＝OLD

下線部　1
μ

〃

〃

〃

〃

2
3

4
5
6

2，3は入カファイル用，

登録番号　　　　　　　　　　　　　　　　である．

入力データファイルのデータセット名
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　文　　献

反射強度データファイルのデータセット

名　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　BEcKER，P・J・and　CoPPENs，P・（1974）　Extinction

フーリエ合成計算用データセット名　　　　　　　　　with　the　limit　of　validity　of　the　Dawin

原子間距離・角度計算用データセット名　　　　　　　trans免r　equations。1。Genera1£ormalisms

結晶構造図計算図データセット名　　　　　　　　　　for　primary　and　secondary　extinction　and

　　　　　　　　4，5，6は出カファイル用　　　　　　　theirapplicationtosphericalcrystals。瀕6如
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