
（（（（山梨大院山梨大院山梨大院山梨大院・・・・医工医工医工医工）））） 熊田伸弘熊田伸弘熊田伸弘熊田伸弘

第１７回高校課題研究フォーラム ＠東工大 平成２２年８月２４日

パソコンパソコンパソコンパソコンをををを使使使使ったったったった結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造のののの描描描描きききき方方方方

１１１１



①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

②②②② 結晶構造描画結晶構造描画結晶構造描画結晶構造描画ソフトソフトソフトソフト(VESTA)(VESTA)(VESTA)(VESTA)のののの使使使使いいいい方方方方

③③③③ 無機結晶構造無機結晶構造無機結晶構造無機結晶構造データベースデータベースデータベースデータベース(ICSD)(ICSD)(ICSD)(ICSD)のののの紹介紹介紹介紹介

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

講講講講 演演演演 内内内内 容容容容

２２２２



Na+

Cl-

①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

NaClのののの結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造

３３３３



結晶構造を描くために必要なパラメーター

１１ 格子定数格子定数

格子定数

①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

４４４４



結晶構造を描くために必要なパラメーター

１ 格子定数

２２ 空間群空間群

３回軸３回回反軸

対称要素対称要素

２３０の空間群２３０の空間群

NaCl Fm3m (225)

①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

５５５５



結晶構造を描くために必要なパラメーター

１ 格子定数
２ 空間群

３３ 原子座標原子座標

x y z

-x -y -z

①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

６６６６



Na+

Cl-

NaClの結晶構造
①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

７７７７



８８８８



２ 結晶構造を描く

格子定数

格子定数

９９９９



X

y Z=0

0 0 0

0 0 0

0 0 0 0 0 0

1/2 1/2 0 1/2 1/2 01/2 1/2 0

0 1/2 0

0 1/2 0

1/2 0 0 1/2 0 0

１０１０１０１０



ブラベ格子

単純格子(P) 面心格子(F) 体心格子(I)

底心格子(C)
三斜晶系

単斜晶系

斜方晶系

正方晶系

三方晶系

六方晶系

立方晶系

ａ≠ｂ≠ｃ α＝ γ ＝90° β≠90°

ａ≠ｂ≠ｃ α≠ β≠ γ ≠90°

ａ≠ｂ≠ｃ α＝ β＝ γ ＝90°

ａ＝ｂ≠ｃ α＝ β＝ γ ＝90°

ａ＝ｂ＝ｃ α＝ β＝ γ ＝90°

ａ＝ｂ≠ｃ α＝ β ＝90° γ ＝120°
ａ＝ｂ＝ｃ α＝ β ＝γ ≠ 90° (R)

ａ＝ｂ≠ｃ α＝ β ＝90° γ ＝120°

①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

１１ 繰り返しの単位繰り返しの単位 格子定数格子定数

１１１１１１１１



①①①① 結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造とはとはとはとは？？？？

結晶構造を描くために必要なパラメーター

１ 格子定数
２ 空間群
３ 原子座標

これらのこれらのこれらのこれらのパラメーターパラメーターパラメーターパラメーターがががが分分分分かればかればかればかれば結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造をををを描描描描くことができるくことができるくことができるくことができる。。。。

１２１２１２１２



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

「「「「VESTAVESTAVESTAVESTA」」」」フォルダーフォルダーフォルダーフォルダーのののの中身中身中身中身

「「「「VESTAVESTAVESTAVESTA」」」」フォルダーフォルダーフォルダーフォルダーををををデデデデ
スクトップスクトップスクトップスクトップににににフォルダーフォルダーフォルダーフォルダーごごごご
ととととコピーコピーコピーコピーするするするする

１３１３１３１３

「「「「VESTAVESTAVESTAVESTA」」」」ををををダブルクリックダブルクリックダブルクリックダブルクリックしてしてしてして起動起動起動起動



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

「「「「VESTAVESTAVESTAVESTA」」」」のののの起動起動起動起動

１４１４１４１４



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

「「「「FileFileFileFile」」」」のののの「「「「OpenOpenOpenOpen」」」」からからからから「「「「VESTAVESTAVESTAVESTA」」」」フォルダフォルダフォルダフォルダのののの中中中中のののの「「「「Class ExampleClass ExampleClass ExampleClass Example」」」」フォルダフォルダフォルダフォルダをををを開開開開くくくく
「「「「NaClNaClNaClNaCl」」」」をををを選択選択選択選択してしてしてして開開開開くくくく

１５１５１５１５



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

「「「「NaClNaClNaClNaCl」」」」のののの結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造がががが描描描描かれるかれるかれるかれる

１６１６１６１６



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

「「「「NaClNaClNaClNaCl」」」」のののの結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造がががが現現現現れるれるれるれる

１７１７１７１７
カーソルカーソルカーソルカーソルをををを使使使使ってってってって回転回転回転回転させることができるさせることができるさせることができるさせることができる



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

１８１８１８１８

「「「「EditEditEditEdit」」」」のののの「「「「StructureStructureStructureStructure」」」」をををを開開開開くくくく
NaClNaClNaClNaClののののパラメーターパラメーターパラメーターパラメーターをををを確認確認確認確認できるできるできるできる

格子定数格子定数格子定数格子定数
空間群空間群空間群空間群

原子座標原子座標原子座標原子座標



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

１９１９１９１９

「「「「EditEditEditEdit」」」」のののの「「「「BondsBondsBondsBonds」」」」をををを開開開開くくくく
「「「「NaClNaClNaClNaCl」」」」をををを選択選択選択選択してしてしてして開開開開くくくく

A1A1A1A1ををををNaNaNaNa、、、、A2A2A2A2ををををClClClClとしてとしてとしてとしてMax. LengthMax. LengthMax. LengthMax. Lengthにににに2.82.82.82.8をををを入力後入力後入力後入力後、、、、AddAddAddAdd、、、、OKOKOKOK



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造のののの図図図図にににに大大大大きなきなきなきな変化変化変化変化はないはないはないはない

ここのここのここのここのボタボタボタボタ
ンンンンでででで表示表示表示表示がががが

変変変変わるわるわるわる

２０２０２０２０



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

２１２１２１２１

Ball and Stick Ball and Stick Ball and Stick Ball and Stick 表示表示表示表示



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

２２２２２２２２

多面体表示多面体表示多面体表示多面体表示



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

２３２３２３２３

Ball and stickBall and stickBall and stickBall and stick表示表示表示表示にににに戻戻戻戻すすすす。。。。
「「「「EdidEdidEdidEdid」」」」のののの「「「「Lattice planesLattice planesLattice planesLattice planes」」」」をををを開開開開くくくく。。。。

hklhklhklhklにににに111111111111をををを入力入力入力入力してしてしてして、、、、AddAddAddAddをををを押押押押してしてしてしてOKOKOKOK。。。。



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

２４２４２４２４

１１１１１１１１１１１１面面面面がががが表示表示表示表示されるされるされるされる。。。。



②②②② VESTAVESTAVESTAVESTAをををを使使使使ってみるってみるってみるってみる

２５２５２５２５

そのそのそのその他他他他にもにもにもにも色色色色々々々々なななな機能機能機能機能があるがあるがあるがある。。。。
・・・・原子間距離原子間距離原子間距離原子間距離をををを求求求求めるめるめるめる。。。。
・・・・他他他他ののののファイルファイルファイルファイルへのへのへのへのコピーコピーコピーコピー。。。。



③③③③ ICSDICSDICSDICSDのののの紹介紹介紹介紹介

２６２６２６２６

無機結晶構造無機結晶構造無機結晶構造無機結晶構造データベースデータベースデータベースデータベース(ICSD)(ICSD)(ICSD)(ICSD)



２７２７２７２７

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

日本結晶学会日本結晶学会日本結晶学会日本結晶学会ののののホームページホームページホームページホームページからからからからダウンロードダウンロードダウンロードダウンロードしてしてしてして解凍解凍解凍解凍したしたしたした
フォルダフォルダフォルダフォルダ「「「「無機結晶構造無機結晶構造無機結晶構造無機結晶構造」」」」ををををCCCCドライブドライブドライブドライブにににに入入入入れるれるれるれる。。。。フォルダフォルダフォルダフォルダ名名名名をををを「「「「無無無無
機結晶構造機結晶構造機結晶構造機結晶構造」」」」からからからから「「「「CSJDCSJDCSJDCSJD」」」」にににに変更変更変更変更するするするする。。。。



組織

２８２８２８２８

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

フォルダフォルダフォルダフォルダ「「「「CSJDCSJDCSJDCSJD」」」」フォルダフォルダフォルダフォルダのののの中中中中にににに新規新規新規新規フォルダフォルダフォルダフォルダ「「「「WorkingWorkingWorkingWorking」」」」をををを作作作作るるるる。。。。



２９２９２９２９

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

フォルダフォルダフォルダフォルダ「「「「CSJDCSJDCSJDCSJD」」」」フォルダフォルダフォルダフォルダのののの中中中中ののののQUESK3QUESK3QUESK3QUESK3ををををダブルクリックダブルクリックダブルクリックダブルクリックしてしてしてして起動起動起動起動するするするする。。。。
C:C:C:C:¥¥¥¥CSJDCSJDCSJDCSJDとととと入力入力入力入力してしてしてしてOKOKOKOKボタンボタンボタンボタンをををを押押押押すすすす。。。。



３０３０３０３０

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

フォルダフォルダフォルダフォルダ「「「「CSJDCSJDCSJDCSJD」」」」フォルダフォルダフォルダフォルダのののの中中中中ににににKLIST3KLIST3KLIST3KLIST3ををををダブルクリックダブルクリックダブルクリックダブルクリックしてしてしてして起動起動起動起動しるしるしるしる。。。。
そのそのそのその中中中中でででで化合物化合物化合物化合物をををを探探探探しししし、、、、そのそのそのそのコードコードコードコードをををを選択選択選択選択してしてしてしてマウスマウスマウスマウスのののの右右右右クリッククリッククリッククリックででででココココ
ピーピーピーピーするするするする。。。。そのそのそのその後後後後、、、、QUESK3QUESK3QUESK3QUESK3のののの入力画面入力画面入力画面入力画面でででで２２２２をををを入力入力入力入力してしてしてしてOKOKOKOKボタンボタンボタンボタンをををを押押押押すすすす。。。。



３１３１３１３１

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

KLIST3KLIST3KLIST3KLIST3でででで選択選択選択選択したしたしたした化合物化合物化合物化合物のののの格子定数格子定数格子定数格子定数、、、、空間群空間群空間群空間群およびおよびおよびおよび原原原原
子座標子座標子座標子座標ががががCIF(CrystalCIF(CrystalCIF(CrystalCIF(Crystal Information File)Information File)Information File)Information File)形式形式形式形式でででで表示表示表示表示されるされるされるされる。。。。



３２３２３２３２

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

フォルダフォルダフォルダフォルダ「「「「CSJDCSJDCSJDCSJD」」」」フォルダフォルダフォルダフォルダのののの中中中中のののの「「「「WorkingWorkingWorkingWorking」」」」のののの中中中中にあるにあるにあるにあるファイルファイルファイルファイル
名名名名「「「「CR912560CR912560CR912560CR912560」」」」ををををVESTAVESTAVESTAVESTAののののショートカットショートカットショートカットショートカットににににDrag and DropDrag and DropDrag and DropDrag and Dropするするするする。。。。



３３３３３３３３

④④④④ QUESKQUESKQUESKQUESKのののの使使使使いいいい方方方方

ファイルファイルファイルファイル名名名名「「「「CR912560CR912560CR912560CR912560」」」」のののの結晶構造結晶構造結晶構造結晶構造をををを描描描描いてくれるいてくれるいてくれるいてくれる。。。。


