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概要 

 六方晶から斜方晶変換を実現する。 

  

 斜方晶を（ｈｋｌ）、六方晶を（ＨＫＬ）とした場合 

 Ｈ＝ｈ－ｋ 

 Ｋ＝  ｋ－ｌ 

 Ｌ＝ｈ＋ｋ＋ｌ 

 もし、斜方晶であるなら 

 －Ｈ＋Ｋ＋Ｌ＝３ｎであり、ｎは整数である。 

 もし、３の倍数でなければ、斜方晶ではなく六方晶である。 

 

 

 ｈ＝（２＊Ｈ＋Ｋ＋Ｌ）／３ 

 ｋ＝（－Ｈ＋Ｋ＋Ｌ）／３ 

 ｌ＝（－Ｈ－２Ｋ＋Ｌ）／３ 

 

 格子定数 ａｒ＝ｓｑｒｔ（３＊ａＨ
２＋ｃ２）／３ 

  ｓｉｎα／２＝３／（２＊ｓｑｒｔ（３＋（ｃ／ａＨ）
２）） 

 

 ｃ／ａが２．４５の場合、α＝６０度で格子は面心立方になる。 

 

 

 

 

 

 

 



変換データの作成 

Ｔｒｉｇｏｎａｌ結晶をＨｅｘａｇｏｎａｌ結晶として表現されているケースが多い。 

 このような結晶をＨｅｘａｇｏｎａｌとしてデータベースに登録する。 

 格納場所は、c:¥CTR¥Work¥HexagonalTrigonalChanger¥DATA 

  データの拡張子は”.TXT” 

  登録されているデータは 

 C:¥CTR¥Work¥HexagonalTrigonalChanger¥DATA¥Samrium.txt 

 Samarium 

4                       Hexagonal (Trigonal=3) 

3.6291 

3.6291 

26.2030 

90.0 

90.0 

120.0 

1.54059 

1 0 1 

0 1 2 

0 0 9 

1 0 4 

0 1 5 

1 0 7 

0 1 8 

1 0 10 

0 1 11 

1 1 0 

1 0 13 

0 1 14 

1 1 9 

2 0 5 

1 0 16 

 

 ファイル名にスペースを使用しない事 

 -H+K+L=3*n が成り立たないデータは入力出来ません。 

 

 

 

 

 

 

 

 



ソフトウエアの使い方 

  起動 

 C:¥CTR¥bin¥HexatoTriogoConverter.java 

  

 

データ表示 

   

   

 



選択されている物質の格子定数の表示 

  

Ｔｒｉｇｏｎａｌ変換 

  

で変換した格子定数の表示 

  

Ｉｎｄｅｘの確認 

  

    は入力データ 

  

 

 



 は変換したデータ 

  

  


