
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Ｃｕｂｉｃにおける非対称ＯＤＦ解析 
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概要 

 ＯＤＦ解析では対称性により指定するパラメータが異なる。 

  

 ＬａｂｏＴｅｘの場合、ＰＦｔｏＯＤＦ３ソフトウエアで以下のパラメータを指定する。 

 このパラメータは、材料により決められたパラメータで、ｃｉｆ選択で自動的に選択される 

 あるいは指定する。 

  

  

 更に対称指定はＬａｂｏＴｅｘ内部で指定する。 

  

 今回、ＭＴＥＸによる非対称指定でＯＤＦ図がどのように変化するか確かめてみます。 

 ＭＴＥＸもｃｉｆ指定でｓｔｒｕｃｕｒｅ ｃｏｄｅは自動的決定される。 

 ＭＴＥＸの対称指定は 

  SS = specimenSymmetry('1’)   triclinic 

  SS = specimenSymmetry('2')   monoclinic 

  SS = specimenSymmetry('orthorhombic')  orthorhombic 

 で変更する 

 

 

 



Ｃｕｂｉｃ－Ｏ（７）を指定した場合（Ａｌ．ｃｉｆ） 

 _space_group_IT_number  が ２０３－＞２３０ 

 

SS = specimenSymmetry('1’) ->  (360,90,90) 

 

SS = specimenSymmetry('2')  -> (180,90,90) 

 

SS = specimenSymmetry('orthorhombic') -> (90,90,90) 

 

 

 

 



Ｃｕｂｉｃ－Ｔ（６）を指定した場合（La2 Mo0.8 W1.2 O9のｃｉｆ） 

 _space_group_IT_number  が １９５－＞２０２ 

 

SS = specimenSymmetry('1’) -> (360,90,180) 

 

 

SS = specimenSymmetry('2') -> (180,90,180) 

 

SS = specimenSymmetry('orthorhombic') -> (90,90,180) 

 


