
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ＣＴＲソフトウエアによる材料の設定 
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概要 

 ＣＴＲソフロウエアでは、Ｍａｔｅｒｉａｌソフトウエアによる材料の格子定数を定めていて 

   ＬａｂｏＴｅｘ向けの選択も行います。 

   ＬａｂｏＴｅｘの格子定数は、直交座標系のＺ軸と結晶座標系のＣ軸を一致させる手法が採用されている。 

この為、ＬａｂｏＴｅｘで解析する場合、極点図の指数を変更する必要が生じます。 

 

 

 

 

 



対策 

 Ｍａｔｅｒｉａｌソフトウエアでは、ＬａｂｏＴｅｘ変換指定を可能にしています。 

  

ＩＣＤＤ表現     ＬａｂｏＴｅｘ表現 

 

格子定数とミラー指数が異なります。 

ＭａｔｅｒｉａｌソフトウエアでＤｉｓｐすると、システムのデフォルト領域にｃｏｐｙされ、 

他のソフトウエアで参照します。(C:¥CTR¥work¥MYICDD¥DISP¥disp.txt) 

 



問題点 

 ＬａｂｏＴｅｘの再極点図をＥｘｐｏｒｔすると、指数領域が数値と解釈され妙な計算が行われる。 

 例えば、Ｐｏｌｙｐｒｏｐｙｌｅｎｅの場合 

 ｛０－１１｝が  

 ｛１－１１｝が  

 と表示される。 

 ｛０－１１｝の場合、（０）＊１００＋（－１）＊１０＋（１）＝－９と計算される 

 ｛１－１１｝の場合（１）＊１００＋（－１）＊１０＋（１）＝９１と計算される 

ＰＥＴの場合 

ＩＣＤＤ      ＬａｂｏＴｅｘ 

 

｛０－１１｝が  

｛－１－１１｝が  

｛－１－１－１｝が  

｛－１－２－３｝が  

 全て（ｈ）＊１００＋（ｋ）＊１０＋（ｌ）で計算される 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＬａｂｏＴｅｘ極点図のＴＰＦファイルを参照しているソフトウエア 

ＶａｌｕｅＯＤＦ、ＶａｌｕｅＯＤＦＶＦ、ｍａｋｅＰｏｌｅＦｉｌｅ、ＬａｂｏＴｅｘＤｉｓｐｌａｙ 

ＰＰの｛００４｝、｛０－１１｝、｛０－１３｝の場合 

ＶａｌｕｅＯＤＦ 

 

ＶａｌｕｅＯＤＦＶＦ 

 

ＭａｋｅＰｏｌｅＦｉｌｅ 

 

 

と表示されている。 

 



この問題を改善する為には、システムデフォルトを採用する必要があります。 

ＴＰＦファイルを参照する場合、 

 システムデフォルトに登録されている物質を参照する必要があります。 

 （ＩＣＤＤ＜－＞ＬａｂｏＴｅｘの変換テーブルが必要になります。） 

ソフトウエアの改善 

 ＭａｋｅＰｏｌｅＦｉｌｅのマテリアル設定の追加 

 ＶａｌｕｅＯＤＦＶＦにマテリアル設定の追加 

 （ＶａｌｕｅＩＤＦにマテリアル設定の追加） 

 ＬａｂｏＴｅｘＤｉｓｐｌａｙ 

改良点 

 ＬａｂｏＴｅｘの極点図をＥｘｐｏｒｔした場合、極点図の指数はＬａｂｏＴｅｘ表示であるが、 

 ＩＣＤＤ表示に変換するとこも可能になります。 

 

ソフトウエアの変更 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



結果 

 ＶａｌｕｅＯＤＦＶＦのＬａｂｏＴｅｘ指数表示 

  

 ＶａｌｕｅＯＤＦＶＦのＩＣＤＤ指数表示 

  

 

 ＭａｋｅＰｏｌｅＦｉｌｅのＬａｂｏＴｅｘ指数表示 

  

 ＭａｋｅＰｏｌｅＦｉｌｔｅのＩＣＤＤ指数表示 

  


