
 

 

 

 

 

 

 

 Ｃｕｂｉｃ非対称ＯＤＦ解析で（３６０，１８０，９０）データ計算 
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状況 

ＣｕｂｉｃのＯＤＦ解析で（３６０，１８０，９０）データが欲しいと問い合わせがありました。 

通常、Ｃｕｂｉｃの非対称ＯＤＦ解析では（３６０，９０，９０）が計算される。 

（３６０，９０，１８０）はＴｅｔｒａｇｏｎａｌで計算されている。 

以下に、ＬａｂｏＴｅｘを用い、Ｃｕｂｉｃの非対称とＴｅｔｒａｇｏｎａｌの非対称を比較 

Ｔｅｔｒａｇｏｎａｌ計算時の格子定数は（１，１，１，９０，９０，９０）を指定 

 

 

ＳｔａｎｄａｒｄＯＤＦ、リガクＯＤＦでは、、対称解析で行われています。 

 

図は，ＬａｂｏＴｅｘの結晶系別によるｅｕｌｅｒ角度範囲です。 

StandardODF,は、Ｃｕｂｉｃのｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ（１／４対称）で解析されています。 

 

ご要望では、φ１＝０－＞３６０，Φ＝０－＞１８０，φ＝０－＞９０としていますが、 

Ｃｕｂｉｃをｔｒｉｃｌｉｎｉｃで解析を行うと 

 φ１＝０－＞３６０，Φ＝０－＞９０，φ＝０－＞１８０が得られます。 

 

ＣｕｂｉｃをＴｅｔｒａｇｏｎａｌで解析を行えば、ご要望範囲が得られます。 

 

 

 

 

 

 

  

  

 

 

 



ＣｕｂｉｃをＣｕｂｉｃの非対称で計算（φ１，Φ、φ２）＝（３６０，９０，１８０） 

 

 

 

 

 

 

 



ＣｕｂｉｃをＴｅｔｒａｇｏｎａｌＣ４で計算（φ１，Φ、φ２）＝（３６０，１８０，９０） 

 

 

 


