
斜方晶に関して 

 ＩＣＤＤとＣＯＤでは格子定数の取り方が異なる。 たとえば、Ba2Cu3YO7では 

 ＩＣＤＤ（ＰＤＦ３８－１４３３）では、3.8856ｘ11.6804ｘ3.8185 

 ＣＯＤ（ＣＲ９２１００４）では、3.8230ｘ3.8850ｘ11.673 （LaboTexでそのまま扱える） 

  

ＣＴＲパッケージは、 

 ＣＤＤ，ＣＯＤデータを手入力、あるいはＰＤＸＬを経由してＭＹＩＣＤＤデータに変換している。 

 変換は、元の格子定数による指数で作成される。 

 

たとえば、 

  

  
ＭＹＩＣＤＤの登録は 

  

 このような場合、LaboTexでは、 

  

 ａ＜ｂ＜ｃの実現のためにＭａｔｅｒｉａｌデータプログラムで軸変換を行っている。 



  

  

 

しかし、ＣＯＤのデータはＬａｂｏＴｅｘで扱う格子定数と同じ 

  

 ＬａｂｏＴｅｘで表示しても変わらない 

 


