
 

 

 

 

 

 

 リチウム電池関係の正極材ＬｉＦｅＰＯ４をＭＴＥＸでシュミレーション 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    ２０２０年１０月３１日 

    ＨｅｌｐｅｒＴｅｘ Ｏｆｆｉｃｅ 

 

 

 

 

 



概要 

 Ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ材として、ＬｉＦｅＰＯ４を対象とし、ダミーのファイルを指定し 

   ＣＩＦファイルに、ＬｉＦｅＰＯ４を指定、内部で(1 1 1 )[1 -4 3]を与え、ＯＤＦ図と逆極点の評価を 

   行ってみます。 

  

 

 

 

 Ｉｎｖｅｒｓｅ表示プログラムにて、[100]のｔｏｐの場合、ｖａｌｕｅが追随していない修正 

 ＩｎｖｅｒｓｅＣｏｎｔｏｕｒＤｉｓｐｌａｙ(Ver1.30)にて修正 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ＭＴＥＸに適当なファイルを指定 

  

  

ＣＩＦファイル変更 

  

 



  

  

ＦｅＬｉＯ４Ｐの方位を作成 

 >> cs=ebsd('FeLiO4P').CS 

  

cs = crystalSymmetry (show methods, plot) 

   mineral : FeLiO4P      

  color   : LightSkyBlue 

  symmetry: mmm          

  elements: 8            

  a, b, c : 10, 6, 4.7   

 

 >> ori = orientation.byMiller([1 1 1],[1 -4 3],cs) 

  

ori = orientation (show methods, plot) 

  size: 1 x 1 

   rystal symmetry : FeLiO4P (mmm) 

  specimen symmetry: 1 

 Bunge Euler angles in degree 

      hi1     Phi    phi2    Inv. 

  44.9764 42.4122 30.9638       0 

 

 psi = vonMisesFisherKernel('HALFWIDTH',5*degree) 

 odf= unimodalODF(ori,psi) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



作成されたＯＤＦ図 

plot(odf) 

 

 

   

 

ＯＤＦ図と逆極点図をＥｘｐｏｒｔし評価 

 

 

 

 



ＯＤＦ図 

 

 

 



逆極点図（ND） 

 

  

 

  

  



逆極点図（RD） 

 

 

 

  


